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Bu tez çalışmasında, çekirdek/kabuk/kuyu/kabuk yapısına sahip bir kuantum nokta 

heteroyapıdaki çift elektronun, elektronik ve optik özellikleri ayrıntılı bir şekilde araştırılmıştır. İlk olarak, 

merkezdeki donor safsızlığının varlığında ve yokluğunda, bu yapıya ait enerji özdeğerleri ve dalga 

fonksiyonları tabaka kalınlıklarının fonksiyonu olarak hesaplanmıştır. Bu amaçla, Poisson-Schrödinger 

denklemleri, etkin kütle ve Hartree yaklaşımında öz-uyumlu olarak çözülmüştür. Elde edilen enerji 

değerleri ve dalga fonksiyonları kullanılarak iki elektronlu kuantum nokta yapının, band içi seviyeler 

arası lineer ve lineer olmayan optik soğurma katsayıları ve osilatör şiddetleri, tabaka kalınlıklarının ve 

foton enerjilerinin fonksiyonu olarak hesaplanmıştır. Safsızlığın olmadığı durumda gerçekleştirilen tüm 

hesaplamalar, kuantum noktasının merkezinde bir donor safsızlığının bulunması durumunda tekrar 

edilmiştir ve böylece negatif yüklü donor safsızlığının (  ) bağlanma enerjisi, lineer ve üçüncü 

dereceden lineer olmayan optik soğurma katsayıları gibi elektronik ve optik özellikleri incelenmiştir. Elde 

edilen sonuçlar, çekirdek yarıçapının ve tabaka kalınlıklarının fonksiyonu olarak, safsızlığın olduğu ve 

olmadığı durumlar için ayrıntılı bir şekilde analiz edilmiş ve fiziksel yorumları yapılmıştır. Elektronik ve 

optik özelliklerin, tabaka kalınlıklarına sıkı bir şekilde bağlı olduğu ve bu özelliklerin safsızlık atomunun 

varlığında önemli şekilde değişebildiği gözlenmiştir. 
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In this thesis, the electronic and optical properties of a core/shell/well/shell quantum dot 

heterostructure with double electron have been investigated in a detail. First, the energy eigenvalues and 

corresponding wave functions of this structure have been calculated as a function of the layer thicknesses 

for cases with and without an on-center donor impurity. For this purpose, the Poisson-Schrödinger 

equations have been solved self-consistently in the frame of effective mass approximation and Hartree 

treatment. The inter-sublevel linear and third-order nonlinear absorption coefficients and oscillator 

strengths of the double electron multi-shell quantum dot have been calculated as a function of the layer 

thicknesses and photon energies. All of these calculations performed for cases without impurity have 

been also repeated in case of the impurity. Therefore, the electronic and optical properties of negatively 

charged impurity (  ), such as binding energies, linear and third-order nonlinear optical properties etc., 

have been investigated. The results have been analyzed in a detail as a function of the core radius and 

layer thicknesses for cases with and without the impurity and physical reasons have been discussed. We 

have observed that the electronic and optical properties are drastically dependent on the layer thicknesses 

and these properties can change importantly with existing of the impurity atom. 
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ÖNSÖZ 

 

 

Selçuk Üniversitesi Fen Bilimleri Enstitüsüne Doktora tezi olarak sunulan bu 

çalışmada, iki elektronlu ve çok tabakalı küresel bir kuantum noktasının elektronik ve 

optik özellikleri, teorik olarak incelenmiştir. Hesaplamalarda, safsızlık etkisi de göz 

önüne alınmış ve sonuçlar karşılaştırmalı bir şekilde tabaka kalınlıklarının bir 

fonksiyonu olarak verilmiştir. 

Teknolojideki hızlı gelişmeler, yük taşıyıcıları üç boyutta sınırlandıran kuantum 

nokta yapıların üretilmesini mümkün hale getirmiştir. Geçtiğimiz yıllarda, yarıiletken 

kuantum nanoyapılar arasında en çok ilgiyi, aygıt uygulamaları ve ilginç temel fiziksel 

özellikleri nedeniyle sıfır boyutlu kuantum nanoyapılar görmüştür. Pek çok araştırmacı 

tarafından kuantum noktaların çeşitli elektronik ve optik özellikleri, hem teorik hem de 

deneysel olarak yoğun bir şekilde araştırılmaktadır. Son yıllarda nanoyapı üretim 

teknolojilerindeki gelişmeler sayesinde, çok tabakalı küresel kuantum nokta yapıların 

üretilmesi de mümkün hale gelmiştir. Buna bağlı olarak bu tür yapılar üzerinde de 

deneysel ve teorik çalışmalar yapılmaya başlanmıştır. 

Bu tez çalışmasında da iki elektronlu ve çok tabakalı yarıiletken kuantum 

noktasının elektronik ve optik özelliklerinin daha iyi anlaşılabilmesi adına, bu 

özelliklerin tabaka kalınlıklarıyla değişimi, merkezde safsızlığın varlığında ve 

yokluğunda, ayrıntılı bir şekilde incelenmiştir. 

Bu çalışma süresince, bilgi ve deneyimleriyle bana her konuda yardımcı olan ve 

yön gösteren danışman hocam Doç. Dr. Mehmet ŞAHİN’e ve ailesine en içten 

teşekkürlerimi sunarım. 

Yine bu tez çalışması boyunca beni en baştan beri gece-gündüz, hafta sonu 

demeden sabırla destekleyen sevgili eşime ve çocuklarıma ve maddi-manevi destekleri 

için sevgili aileme de en içten şükranlarımı sunarım.    
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1. GİRİŞ ve KAYNAK ARAŞTIRMASI 

 

Nanofabrikasyon teknolojisindeki son gelişmeler, düşük boyutlu yarıiletken 

yapıların üretilmesini mümkün hale getirmiştir. Kuantum kuyuları, kuantum telleri ve 

kuantum noktaları gibi bir, iki ve üç boyutta sınırlandırılmış nano boyutlu yapılar, 

elektronik ve optoelektronik uygulamalar için oldukça dikkat çekmiştir. Geçtiğimiz 

yıllarda, yarıiletken kuantum nanoyapılar arasında en çok ilgiyi, aygıt uygulamaları ve 

ilginç temel fiziksel özellikleri nedeniyle sıfır boyutlu kuantum nanoyapılar görmüştür. 

Pek çok araştırmacı tarafından kuantum noktaların çeşitli elektronik ve optik özellikleri, 

hem teorik hem de deneysel olarak yoğun bir şekilde araştırılmaktadır (Zhu ve ark., 

1990; Niculescu ve Niculescu, 1997; Lien ve Trihn, 2001; Peter, 2005). 

Kuantum noktalardaki hidrojenik safsızlık problemi, bu yapıların elektronik ve 

optik özelliklerinin anlaşılmasında oldukça faydalı bir model olması nedeniyle oldukça 

ilgi çeken bir konu olmuştur. Bu nedenle kuantum nokta yapılarda hidrojenik safsızlık 

problemi, çeşitli analitik ve nümerik yöntemler kullanılarak, birçok yazar tarafından 

incelenmiştir (Xie, 2010a; Zhang ve ark., 2010a; Boichuk ve ark., 2011; Rezaei ve ark., 

2011b; Taş ve Şahin, 2012b; Şahin ve Köksal, 2012). Küresel kuantum noktalarda 

merkezde (Porras-Montenegro ve Perez-Merchancano, 1992; Deng ve ark., 1994; Chuu 

ve ark., 1992; Bose ve Sarkar, 1998; Bose, 1999; Safarpour ve ark., 2012a) veya merkez 

dışında (Zhu ve Chen, 1994; Rezaei ve ark., 2012a) konumlanan hidrojenik safsızlık, 

etkin kütle yaklaşımında, farklı yöntemler kullanılarak pek çok araştırmacı tarafından 

incelenmiştir (Murillo ve Porras-Montenegro, 2000;  Dane ve ark., 2008;  Stojanovic ve 

Kostic, 2012). Benzer şekilde, tek bir kuantum noktasındaki hidrojenik safsızlığın 

bağlanma enerjisine, sınırlandırma potansiyel şekillerinin ve donor konumunun etkileri 

çalışılmıştır (Riberio ve Latge, 1994; Bose ve Sarkar, 2000; Sadeghi, 2009; Nasri ve 

Sekkal; 2010). Yarıiletken kuantum nokta yapılara uygulanan dış elektrik alan, 

manyetik alan, hidrostatik basınç ve sıcaklık etkileri, kuantum noktaların elektronik 

özellikleri hakkında çok önemli bilgiler sağlayabilir. Bu nedenle pek çok araştırmacı 

tarafından elektrik alan (Gerardin Jayam ve Navaneethakrishnan, 2003; He ve Xie, 

2010; Vazquez ve ark., 2004), manyetik alan (Wu ve Wan, 2012), hidrostatik basınç 

(Perez-Merchancano ve ark., 2008; Sivakami ve Mahendran, 2010; Dane ve ark., 2011) 

ve sıcaklık etkisi (Elabsy, 1999; Liang ve Xie, 2011; Safarpour ve ark., 2012b) altında, 

hidrojenik bir safsızlığın bağlanma enerjisi çalışılmıştır.         
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Nano fizikte bir elektronlu kuantum nokta yapılar yaygın olarak 

kullanılmaktadır. Günümüzde ise iki ve daha fazla elektronlu kuantum noktalara olan 

ilgi artmaktadır. Kuantum noktalardaki elektronların sayısı bu yapıların birçok fiziksel 

özelliklerini anlamak için çok önemlidir ve elektron sayısı arttıkça elektronlar arası 

Coulomb etkileşimi önemli hale gelir. Araştırmacılar tarafından tek elektronlu kuantum 

nokta yapılarla ilgili pek çok çalışmalar yapıldığı gibi son zamanlarda iki elektronlu 

küresel kuantum noktalarda negatif yüklü donor merkezi  (  ) ile ilgilide teorik ve 

deneysel araştırmalar da yapılmaktadır. Zhu ve ark. (1992), varyasyon yöntemi 

kullanarak, küresel bir kuantum noktasındaki    safsızlığının bağlanma enerjisini, kuyu 

yarıçapı ve bariyer yüksekliğine bağlı olarak incelemiştir. Szafran ve ark. (1998), sonlu 

küresel simetrik sınırlandırma potansiyeline sahip yarıiletken kuantum noktasında, 

varyasyon yöntemiyle, taban durum ve hem spin-tekli hem de spin-üçlü uyarılmış 

durum enerjilerini hesaplamışlar ve enerjileri potansiyel kuyu derinliği ve nokta 

yarıçapının bir fonksiyonu olarak incelemişlerdir. Xie (1999) yaptığı çalışmada, çok 

cisim metodunu kullanarak, parabolik potansiyelli disk biçimli bir kuantum 

noktasındaki    merkezinin enerji spektrumunu hesaplamıştır ve taban durum ve 

uyarılmış birkaç seviyenin bağlanma enerjilerini, kuantum nokta yarıçapının fonksiyonu 

olarak incelemiştir. Xie aynı hesaplamaları, manyetik alanın varlığında tekrar etmiş ve 

   sisteminin enerji spektrumuna, donorun konumunun etkisini incelemiştir (Xie, 

2000a; Xie, 2000b; Xie,  2001). Xie (2002) diğer bir çalışmasında, disk biçimli bir 

kuantum noktasında,    merkezinin ikinci bağlı seviyesinin bağlanma spektrumunu, 

manyetik alan şiddeti ve nokta yarıçapının fonksiyonu olarak hesaplamıştır. Betanjur ve 

ark. (2004), son yıllarda geliştirilen oransal kırılma boyutu metodunu (fractal dimension 

method) kullanarak, küresel bir kuantum noktasındaki yüksüz    ve negatif yüklü    

donor safsızlığının bağlanma enerjisini, farklı potansiyeller için ayrıntılı bir şekilde 

incelemişlerdir. Gu ve Liang (2005), etkin kütle yaklaşımında matris köşegenleştirme 

tekniğini kullanarak, Gausyen sınırlayıcı potansiyelli disk biçimli bir kuantum 

noktasındaki    merkezinin, taban durum ve uyarılmış seviyelerin enerjilerini 

incelemişler ve aynı hesaplamaları harmonik osilatör potansiyellerinde tekrar 

etmişlerdir. Garcia ve ark. (2006), adyabatik yaklaşım metodunu kullanarak, disk, lens 

ve piramit gibi farklı geometrik şekillere sahip kuantum noktalarda, yüksüz donor 

bağlanma enerjilerini incelemişlerdir. Xie (2008a) yaptığı çalışmada, etkin kütle 

yaklaşımında matris köşegenleştirme yöntemini kullanarak, Gausyen ve parabolik 

sınırlandırma potansiyeline sahip kuantum noktalarındaki    safsızlığının taban durum 
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ve uyarılmış durum bağlanma enerjisini hesaplamıştır (Xie, 2009b). Xie aynı 

hesaplamaları manyetik alanın varlığında tekrar etmiştir ve bağlanma enerjisini nokta 

yarıçapı, potansiyel büyüklüğü, uygulanan manyetik alan şiddeti ve safsızlık atomunun 

konumuna bağlı olarak incelemiştir (Xie,  2008b; Xie, 2009a). Gomez ve Romero 

(2010), konfigürasyon etkileşim metodunu kullanarak, Gausyen sınırlandırma 

potansiyelli küresel bir kuantum noktasının merkezinde ve merkez dışında bulunan    

safsızlığının bağlanma enerjisini hesaplamışlar ve bağlanma enerjisini, safsızlığın 

konumuna göre incelemişlerdir. Boda ve Chatterjee (2012), varyasyonel metodu 

kullanarak, Gaussian sınırlayıcı potansiyelli bir kuantum noktasında hapsedilmiş, 

yüksüz    ve negatif yüklü    safsızlığının bağlanma enerjisini nokta büyüklüğü ve 

sınırlandırma şiddetinin bir fonksiyonu olarak incelemişler ve    merkezinin dipol 

momentini nokta yarıçapı ve sınırlandırma kuvvetinin bir fonksiyonu olarak 

hesaplamışlardır. 

Son yıllarda nanoyapı üretim teknolojilerindeki gelişmeler sayesinde, çok 

tabakalı küresel kuantum nokta yapıların (ÇTKKN) üretilmesi mümkün hale gelmiştir. 

Buna bağlı olarak bu tür ÇTKKN yapılar üzerinde de deneysel ve teorik çalışmalar 

yapılmaya başlanmıştır (Hsieh, 2000). Hsieh ve Chuu (2000), etkin kütle yaklaşımını 

kullanarak, ÇTKKN’nin merkezinde bulunan hidrojenik safsızlığın taban ve uyarılmış 

durum enerjilerini hesaplamışlar ve safsızlık bağlanma enerjisini kabuk kalınlığı, 

çekirdek yarıçapı, toplam nokta yarıçapı ve potansiyel yükseklikleri cinsinden 

incelemişlerdir. Zheng (2008), varyasyonel metodunu kullanarak, çoklu bir kuantum 

noktasındaki hidrojenik safsızlığın taban durum bağlanma enerjisini hesaplamış ve 

bağlanma enerjisini, nokta boyutu, bariyer kalınlığı ve alaşım konsantrasyonu gibi 

parametrelere bağlı olarak incelemiştir. Aktas ve Boz (2008), varyasyonel yaklaşımla, 

çok tabakalı bir kuantum noktasının merkezinde yer alan hidrojenik safsızlığın 

bağlanma enerjisini hesaplamışlar ve bağlanma enerjisini, çeşitli sınırlandırma 

potansiyelleri için bariyer kalınlığı ve merkezdeki kuantum nokta büyüklüğüne bağlı 

olarak incelemişlerdir. Boz ve ark. (2009), yaptıkları çalışmada,  4. Derece Runge-Kutta 

yöntemini kullanarak, merkezde bulunan hidrojenik safsızlığın enerji durumlarını, farklı 

potansiyel yükseklikleri için bariyer ve merkezdeki kuantum nokta büyüklüğüne bağlı 

olarak incelemişlerdir ve başka bir çalışmada aynı hesaplamaları varyasyonel metodu 

kullanarak, manyetik alanın varlığında tekrar etmişler ve safsızlığın bağlanma enerjisini 

incelemişlerdir (Boz ve ark., 2010). Mikhail ve Sayed (2011), ÇTKKN’nin merkezinde 

veya merkez dışında bulunan safsızlığın bağlanma enerjisini, yapının farklı bölgelerinde 
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farklı kütleler ve dielektrik sabitlerini dikkate alarak,  varyasyonel yaklaşımla, 

safsızlığın yokluğunda ve merkezde safsızlığın varlığında hesaplamışlardır. Şahin ve 

ark. (2012), ÇTKKN’nin merkezindeki hidrojenik safsızlığın bağlanma enerjisini ve 

fotoiyonizasyon tesir kesitini hesaplamışlar ve tabaka kalınlıkları ve normalize foton 

enerjilerinin bir fonksiyonu olarak incelemişlerdir. Taş ve Sahin (2012a), ÇTKKN’nin 

enerji özdeğerleri, dalga fonksiyonları, elektron olasılık yoğunluğu ve bağlanma 

enerjileri gibi elektronik özelliklerini safsızlığın varlığı ve yokluğu durumları için, farklı 

çekirdek yarıçapı, bariyer kalınlıkları ve kuyu genişliklerinin bir fonksiyonu olarak 

incelemişlerdir. Akgül ve ark. (2012), parabolik sınırlandırma potansiyelli ÇTKKN’nin 

safsızlığın varlığında ve yokluğunda taban ve uyarılmış durumların elektronik 

özelliklerini, tabaka kalınlığı ve çekirdek yarıçapına bağlı olarak incelemişlerdir. 

Yarıiletken nanoyapılar arasında kuantum noktalar ilginç elektronik özellikleri 

yanısıra optik özellikleri nedeniyle de büyük önem kazanmıştır.  Son yıllarda düşük 

boyutlu yarıiletken kuantum nokta yapıların, dipol geçişleri (Xie, 2008c; Xie, 2008d; 

Kostic ve Stojanovic, 2012; Keshavarz ve Zamani, 2013 ), osilatör şiddeti (Stoleru ve 

Towe, 2003; Yilmaz ve Şafak, 2007; Bochorishvili ve Polatoglu, 2009), lineer (Özmen 

ve ark., 2009; Geyter ve Hens, 2010; Rezaei ve ark., 2012b ) ve lineer olmayan optik 

soğurma katsayıları (Xie, 2009c; Vahdani ve Rezaei, 2009; Çakır ve ark., 2010; Yakar 

ve ark., 2010 ), fotoiyonizasyon tesir kesiti (Şahin ve ark., 2012) ve kırılma indisi 

değişimleri (Yao ve ark., 2009; Rezaei ve ark., 2010; Rezaei ve ark., 2011a; Safarpour 

ve Barati, 2013)  gibi optik özellikleri, deneysel ve teorik olarak yaygın bir şekilde 

çalışılmaktadır. Yapılan bu çalışmaların çoğu, bir kuantum noktasında, en düşük enerji 

seviyeleri arasındaki geçişlerin hesaplanmasıyla ilgilidir.  

 Kuantum noktalara, elektrik ve manyetik alan, hidrostatik basınç ve sıcaklık gibi 

dış pertürbasyonun uygulanması, kuantum noktaların optik özelliklerinde önemli 

değişikliklere neden olur. Bu nedenle kuantum nokta yapılarına, elektrik alan (Xie, 

2010b; Zhang ve ark., 2010b; Sadeghi, 2011; Kırak ve ark., 2011) manyetik alan (Xie, 

2009d; Xie, 2011a; Xie, 2013a; Wu ve ark., 2013 ), hidrostatik basınç ve sıcaklık 

(Farkoush ve ark., 2013; Kirak ve ark., 2013; Rezaei ve Kish, 2013) etkileri pek çok 

araştırmacı tarafından çalışılmıştır.  

Xie yaptığı çalışmalarında, etkin kütle yaklaşımında, matris köşegenleştirme 

yöntemi ve kompakt yoğunluk matris yaklaşımını (compact-density matrix approach) 

kullanarak, parabolik, Gausyen ve Wood-Saxon potansiyeli gibi farklı sınırlandırma 

potansiyellerine sahip, iki elektronlu bir kuantum noktasının optik özelliklerini, 
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sınırlandırma şiddeti, safsızlık ve manyetik alana bağlı olarak incelemiştir (Xie, 2008e; 

Xie, 2009e; Xie, 2011b; Xie, 2011c; Xie, 2013b). Şahin (2009), yaptığı çalışmada bir ve 

iki elektronlu küresel kuantum noktaların optik özelliklerini, hidrojenik safsızlığın 

varlığında ve yokluğunda incelemiştir. Bu çalışmasında ayrıca, matris köşegenleştirme 

tekniğini kullanarak Schrödinger denklemini öz uyumlu alan yöntemiyle çözerek enerji 

özdeğerlerini ve dalga fonksiyonlarını belirlemiştir. Sonuçlar kuantum nokta yarıçapı, 

ışık şiddeti ve foton enerjisinin bir fonksiyonu olarak verilmiştir. Lu ve ark. (2011), 

kompakt-yoğunluklu matris yaklaşımını kullanarak, iki elektronlu bir kuantum 

noktasının optik özelliklerini ve kırılma indisi değişimlerini incelemişlerdir. Lu ve Xie 

(2011), pertürbasyon yöntemini kullanarak, iki elektronlu bir kuantum noktasının 

kırılma indisi ve optik soğurma gibi optik özelliklerini dış bir elektrik alanın varlığında 

incelemiştir. Mengesha ve Mal’nev (2012), varyasyon ve pertürbasyon yöntemlerini 

kullanarak, iki elektronlu küresel simetrik bir kuantum noktasının, düşük enerji 

seviyeleri ve optik özelliklerini incelemişlerdir.  

Bu tez çalışmasında, iki elektronlu, çekirdek/kabuk/kuyu/kabuk şeklindeki 

küresel bir kuantum noktasının, elektronik ve optik özellikleri, safsızlığın varlığında ve 

yokluğunda ayrıntılı bir şekilde, tabaka kalınlıklarına bağlı olarak incelendi. Bunun için 

ilk olarak, bu yapıya ait enerji özdeğerlerini ve dalga fonksiyonlarını belirlemek için, 

Poisson-Schrödinger denklemleri, etkin kütle ve Hartree yaklaşımında, öz-uyumlu 

olarak çözüldü. Elde edilen enerji değerleri ve dalga fonksiyonları kullanılarak iki 

elektronlu kuantum nokta yapının, band içi seviyeler arası lineer ve lineer olmayan 

optik soğurma katsayıları ve osilatör şiddetleri farklı tabaka kalınlıklarında hesaplandı. 

Safsızlığın olmadığı durumda gerçekleştirilen optik özelliklerle ilgili hesaplamalar, 

kuantum noktasının merkezinde bir donor safsızlığının bulunması durumunda tekrar 

edildi ve böylece negatif yüklü donor safsızlığının (  ) bağlanma enerjisi, lineer ve 

üçüncü dereceden lineer olmayan optik soğurma katsayıları gibi elektronik ve optik 

özellikleri incelendi. 

Sonuçlar, tabaka kalınlıklarının ve çekirdek yarıçapının fonksiyonu olarak 

ayrıntılı bir şekilde analiz edildi ve fiziksel yorumları yapıldı. Elektronik ve optik 

özelliklerin, tabaka kalınlıklarına sıkı bir şekilde bağlı olduğu gözlendi. 
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2. YARIİLETKEN KUANTUM NANOYAPILAR 

 

2.1. Giriş 

 

Bu bölümde metaller, yalıtkanlar ve yarıiletkenler gibi katı cisimler hakkında 

kısaca bilgiler verilecek ve etkin kütle kavramı açıklanacaktır. Ayrıca külçe malzemeler 

ve kuantum kuyu, kuantum tel ve kuantum nokta gibi nanoyapılar ve bu yapıların temel 

elektronik özelliklerinden bahsedilecektir. Yine bu bölümde, yarıiletken bir malzeme 

içerisindeki donor safsızlığının fiziksel özelliklerinden bahsedilecektir. 

  

2.2. Katı Cisimlerin Sınıflandırılması: Metaller, Yalıtkanlar ve Yarıiletkenler 

 

Katı cisimler, elektriksel özelliklerine (özdirencine) göre üç guruba ayrılırlar: 

Metaller (veya iletkenler), yalıtkanlar ve yarıiletkenler. Katı cisimlerin sınıflandırılması 

şöyledir: 

1. Metaller:                                      

2. Yarıiletkenler:                               

3. Yalıtkanlar:                          

Metallerde özdirenç sıcaklıkla lineer olarak artmakta iken yarıiletkenlerin özdirenci, 

metallerin aksine sıcaklık arttıkça üstel olarak küçülmektedir (Kittel, 1986).  

 Metallerin, yarıiletkenlerin ve yalıtkanların özdirenç kriterine göre, ayırt 

edilmesi her zaman geçerli değildir. Yarıiletkenlerin özdirenci, yüksek sıcaklıklarda 

metallere benzer ve düşük sıcaklıklarda da (mutlak sıfıra yaklaşıldığında) yalıtkanlara 

benzer davranış göstermektedirler. Metallerin, yarıiletkenlerin ve yalıtkanların farkı 

daha genel ve daha tam olarak band teorilerinin açıklanmasıyla belirlenebilir (Durlu, 

1992).     

Metallerin valans bandları genelde kısmen doludur. Bunlar iyi iletkendirler. 

Bunlara Li, Na, K gibi alkali metaller veya Cu, Ag, Au gibi geçiş metalleri örnek olarak 

verilebilir. Bunların enerji band diyagramları Şekil 2.1a’ da görülmektedir. Diğer 

taraftan, Şekil 2.1b’ de görüldüğü gibi, bazı metallerin enerji band yapılarına 

bakıldığında, tam dolu valans bandı ile boş olan iletkenlik bandının üst üste geldiği 

görülür. Bunlara Mg, Be gibi elementler örnek olarak verilebilir (Tayyar, 2000).  
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Şekil 2.1. Metallerin enerji band diyagramı (a) Na metalinin kısmen elektronlarla dolmuş valans bandı; 

(b) Mg metalinin elektronlarla tamamen dolmuş valans bandı ve iletim bandının kısmen üstüste gelmesi 
 

 Yalıtkanlarda Şekil 2.2a’da görüldüğü gibi valans bandı tamamen dolu ve valans 

bandının üstündeki iletim bandı tamamen boştur. Valans ve iletim bandları arasında 

geniş bir yasak band vardır. Yalıtkanlarda yasak bandın genişliği büyüktür (Eg>4 eV) 

(Karaoğlu, 1996) Yalıtkanlara dış elektrik alan uygulandığında, valans bandında boş 

yerler olmadığı için elektronlar hareket edemezler (yük taşıyamazlar) ve elektrik akımı 

oluşturamazlar.  

Yarıiletkenler, valans ve iletim bantları arasındaki yasak enerji aralığı 

yalıtkanlarda olduğu kadar geniş olmayan, iletkenlikleri metallerle yalıtkanlar arasında 

yer alan, içlerine katkılanan uygun atomlarla elektriksel iletkenliklerinin önemli ölçüde 

değiştirilebildiği malzemelerdir. Şekil 2.2b’den görüldüğü gibi yarıiletkenlerin enerji 

band diyagramı T=0K’de, yalıtkanların enerji band diyagramına benzemektedir. 

Aralarındaki fark, iletim bandı ile valans bandı arasındaki Eg ile gösterilen yasak enerji 

aralığının yalıtkanlara göre daha küçük olmasıdır (Eg=0.1-4 eV).  

  

 

 

 

 

 

 

 

 

 

Şekil 2.2. (a) Yalıtkanın, (b,c) yarıiletkenin enerji band diyagramı. Eg yasak band genişliğidir. 
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Örnek olarak, Ge, Si ve GaAs yarıiletkenlerinin yasak band genişliği, sırayla 

0.66 eV, 1.2 eV ve 1.43 eV’ tur (Omar, 1975). Yarıiletkenin basitleştirilmiş enerji band 

şeması Şekil 2.2c’de gösterilmektedir. Bu şemada, Ec, iletim bandının en düşük enerjisi 

ve Ev, valans bandının en yüksek enerjisidir. Eg ise iki bant arasındaki yasak enerji 

aralığıdır. 

Yarıiletkenleri, doğal ve katkılı yarıiletkenler olarak iki kategoride incelemek 

mümkündür: 

Doğal yarıiletkenler, yasak enerji aralığı iletkenlerle yalıtkanlar arasında yer 

alan, dışarıdan başka bir madde ile katkılanmamış malzemelerdir.  Mutlak sıfırda doğal 

yarıiletkende serbest yük taşıyıcıları bulunmamaktadır yani valans bandı elektronlarla 

tam olarak doldurulmuştur. Sıcaklık (veya ışık) arttıkça iletim bandına uyarılan 

elektronlar valans bandda bir elektron boşluğu (deşik) oluşturur. Dolayısıyla yarıiletken 

malzemede her uyarılma sonucu elektron-deşik çiftleri üretilir. Şekil 2.3a’da doğal 

yariletkenin enerji band diyagramında ısısal veya optiksel yolla elektron deşik çifti 

oluşturulması gösterilmektedir (Tayyar, 2000). 

Yarıiletken malzemeler, başka maddeler ile katkılandığında, elektriksel 

özellikleri farklı olan yapıların elde edilebilmesine imkân sağlar. İletkenliği katkı 

maddeleri ile belirlenen yarıiletkenlere katkılı yarıiletkenler denir. Katkılı yarıiletkenler 

n-tipi yarıiletken ve p-tipi yarıiletken olmak üzere ikiye ayrılırlar. Yarıiletkende 

elektron veren katkı atomuna verici (donor) denir. İletkenliği donor katkısıyla 

karakterize olunan yarıiletkene n-tipi yarıiletken denir (Durlu, 1992). Donor tipli katkı, 

yarıiletkenin yasak bandının içinde izin verilmiş enerji düzeylerinin (Ed) oluşmasına yol 

açar (Şekil 2.3b). Bu enerji düzeyi iletim bandından biraz aşağıda yerleşmektedir. 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

Şekil 2.3. (a) Doğal  (b) n-tipi (c) p-tipi yarıiletkenlerin band diyagramları 
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 Yarıiletkenlerde elektronları alan katkı atomlarına alıcı (akseptör) denir ve 

iletkenliği akseptör tipli katkıyla belirlenen yarıiletken p-tipi yarıiletken olarak 

tanımlanır. Akseptör tipli katkı, yarıiletkenin yasak bandının içinde (valans bandının 

biraz üstünde) Ea enerji düzeyi oluşturur (Şekil 2.3c).    

 

2.3. Etkin Kütle Kavramı 

 

Bir kristal içindeki elektronlar tümüyle serbest değildir. Elektronlar kristal içinde 

zayıf da olsa peryodik olan örgü potansiyeli ile etkileşmektedirler. Bu nedenle 

elektronların hareketinin boş uzaydakinden farklı olması beklenir. Peryodik örgü 

potansiyelini dikkate alarak elektronun hareketini tanımlamak istersek, elektronun boş 

uzaydaki kütlesi (  ) yerine kristal potansiyelinin de etkisini içeren etkin kütlesinden 

   bahsetmemiz gerekir (Omar, 1975). 

Tek boyutlu periyodik kristal bir örgüyü göz önüne alacak olursak, bu yapıya dış 

bir elektrik alan uygulandığında bu yapı içerisindeki elektronun sahip olacağı ivme 

 

  
   

  
                                                                                                                                           

 

şeklindedir. Burada     grup hızı, k dalga vektörünün fonksiyonu olduğundan  
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ile verilir. Denk. (2.1)’deki ivme 

 

  
   

  
 

   

  

  

  
 

   

  

  

  
                                                                                                    

 

şeklinde yazılabilir.         türevi  
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ile        türevi de Denk. (2.2)’den 

 

   

  
 

 

 
   

  

   
                                                                                                                          

 

ile verilir. Denk. (2.4) ve Denk. (2.5), Denk. (2.3)’te yerlerine yazıldığında  

 

  
 

 
   

  

   
    

 

 
 

 

  
   

  

   
                                                                                          

 

elde edilir. Bu ifade yapı olarak, Newton’un ikinci hareket yasasına (     ) 

benzemektedir. Bu benzerlikten faydalanarak  

 

   
  

  

       
                                                                                                                              

 

olacak şekilde,    etkin kütlesi tanımlanır. Bu kavram kütle boyutunda olmakla 

beraber, sabit olmayıp E(k) fonksiyonunun ikinci türevine bağlıdır. (Dikici, 2012). 

Bir kristal içindeki elektronların hareketi, kristal içinde elektronlar periyodik 

potansiyel ile etkileştiklerinden dolayı,  serbest uzaydaki hareketinden farklı olduğu için 

serbest olarak hareket eden elektronun momentumu ve enerjisi  

 

                          
     

  
                                                                                                      

  

ile verilir. Denklemde görüleceği gibi elektronun momentumu ve enerjisi k dalga 

vektörüne bağlıdır. Elektronun içerisinde hareket ettiği kristale bir dış kuvvet 

uygulanırsa elektrona etkiyen toplam kuvvet  
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ile tanımlanır. Burada a ivme, m ise elektronun durgun kütlesidir.     örgü atomlarının 

oluşturduğu kristal potansiyelinin elektrona uyguladığı kuvvettir. Kristal içerisindeki 

tüm iç kuvvetleri hesaplamak oldukça zor olduğundan sanki    kütleli bir parçacığa 

     kuvveti etki ediyormuş gibi düşünülür ve  

 

                                                                                                                                            

 

yazılabilir (Tang Sah, 1994). 

 

2.4. Düşük Boyutlu Yarıiletken Yapılar 

 

Bir yarıiletken malzemenin herhangi bir doğrultudaki tabaka kalınlığı, 

yarıiletkenin sahip olduğu taşıyıcıların de Broglie dalgaboyu ile kıyaslanabilir 

boyutlarda ise kuantum boyut etkisi gözlenmeğe başlar. Kuantum boyut etkisinin ortaya 

çıktığı doğrultularda taşıyıcıların hareketi sınırlandırılmış ve enerji seviyeleri kuantize 

olmuştur. Bunun nedeni, boyutların düşürülmesiyle değişen durum yoğunluklarıdır. 

Durum yoğunluğu, bir sistemdeki uygun enerji seviyelerinin sayısını tanımlar ve 

yarıiletkenlerdeki taşıyıcı konsantrasyonunun ve taşıyıcıların enerji dağılımının 

belirlenmesinde oldukça önemlidir. 

Düşük boyutlu yarıiletken yapılar, taşıyıcı hareketlerinin belli doğrultularda 

sınırlandırılmasıyla meydana gelen yapılardır. Boyutların sınırlandırılması, 

malzemelerin özelliklerinin belirlenmesinde kritik bir rol oynar. Sınırlama tek 

doğrultuda ise iki boyutlu kuantum kuyusu, iki doğrultuda ise tek boyutlu kuantum teli, 

üç doğrultuda ise sıfır boyutlu kuantum noktası sistemleri olarak adlandırılır. 

Yarıiletken külçe (bulk) yapılarda uzaysal hiçbir sınırlandırma olmadığından taşıyıcılar 

iletim ve değerlik bandında sürekli enerji seviyelerinde bulunurlar ve boyutların 

sınırlandırılması ile taşıyıcılar sürekli enerji seviyeleri yerine, kuantumlu enerji 

seviyelerinde yer almaya başlarlar (Bimberg ve ark., 1998). Şekil 2.4’te üç boyutlu 

külçe malzeme, iki bayutlu kuantum kuyusu, bir boyutlu kuantum teli ve sıfır boyutlu 

kuantum noktası şematik olarak gösterilmiştir. 
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Şekil 2.4. Külçe malzemeler (3D), kuantum kuyuları (2D), kuantum telleri (1D) ve kuantum noktalarının 

(0D) şematik gösterimi 

 

 

Düşük boyutlu yarıiletken yapılar bant aralıkları farklı iki yarıiletken 

malzemenin peş peşe büyütülmesiyle oluşturulabilir. Bunun için bant aralığı büyük olan 

yarıiletken üzerine, bant aralığı küçük olan yarı iletken büyütülür ve ardından tekrar 

bant aralığı büyük olan yarıiletken büyütülerek iletkenlik ve valans bantlarında 

taşıyıcılar için bir potansiyel kuyusu oluşturulur. Kuantum boyut etkilerinin 

gözlemlenmesi için bant aralığı küçük olan yarıiletkenin tabaka kalınlığının ya da 

kalınlıklarının yeterince ince olması gerekir. 

 İki yarıiletkenin birbiri üzerine büyütülmesiyle oluşan yapılara heteroyapılar ve 

bu yapıların birbirleriyle birleşim arayüzeylerine de heteroeklemler denilmektedir. 

Heteroeklemler, heteroyapıların elektronik özelliklerini belirlediğinden istenilen 

elektriksel ya da optik özelliklere sahip aygıt tasarımı için oldukça önemlidir (Akçay, 

2008). 

 

2.4.1.Külçe malzeme 

 

Bir malzemenin elektronik özelliklerini anlamak için, elektronların dalga 

fonksiyonlarının ve bunlara karşılık gelen enerji durumlarının bilinmesi gerekir. Bir 

kristal yapıda üç boyutlu Schrödinger denklemi 
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ile verilir. Dalga vektörüne bağlı olarak enerji ifadesi 
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(  

    
    

 )                                                                                              

 

denklemi ile verilir. Elektronik bantların durum yoğunluğu (DOS), sistemin hem 

elektronik hem de optik özellikleri için önemli bir parametredir. Durum yoğunluğu 

gerçek uzayın birim enerji başına durumların sayısı olarak tanımlanır ve  

 

     
  

  
                                                                                                                                     

 

ile verilir. k-uzayında durumların toplam sayısı N ise 

 

   
    

 

 

     
                                                                                                                        

 

denklemi ile tanımlanır. Buradaki 2 sabiti, Pauli Dışarlama İlkesinden gelmektedir. Son 

olarak bulk malzeme için durum yoğunluğu  

 

     
 

    
      

 
 ⁄                                                                                                              

 

ile verilir (Ferry ve Goodnick, 1997). 

 

2.4.2. Kuantum kuyu yapılar 

 

Bir kuantum kuyu yapısı, düşük bant aralıklı bir malzeme daha yüksek bant 

aralıklı malzemenin iki tabakası arasında sandviç edilirse (büyütülürse) oluşturulur. 

Bant süreksizliği kuyu içinde taşıyıcı sınırlandırılmasını sağlar. Tipik bir kuantum 

kuyusu Şekil. 2.5’te gösterilmiştir. 

Kesikli enerji seviyeleri ve elektronik dalga fonksiyonları Schrödinger denklemi 

ile hesaplanır. Dalga fonksiyonu z yönünde ayrılabilir ve x-y bağımlılığı 

 

          (         )                                                                                                         

 

denklemi ile verilir. Burada       Schrödinger denklemini sağlar. Schrödinger denklemi  
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Şekil 2.5. Bir heteroyapıda elektron ve deşikler için şekillendirilmiş bir kuantum kuyunun şekli 

 

 

[
   

   

  

   
     ]                                                                                                        

 

ile verilir ve     elektronun etkin kütlesidir.  Sonsuz yükseklikteki bariyer için enerji 

seviyeleri      

 

   
      

     
                                                                                                                                  

 

ile verilir. Burada L, potansiyel kuyunun genişliğidir. Parabolik bant varsayımıyla 

toplam enerji aşağıdaki gibi verilir. 

 

     
    

 

   
                                                                                                                              

 

ile verilir. Burada    
    

    
  dir. 

Bu tip yapı bazen elektronların sadece iki boyutta hareketine izin verildiği için bir quasi 

(sanki) iki boyutlu elektron gazı (2DEG) olarak da adlandırılır.  

Kuantum kuyusunun durum yoğunluğu, külçe malzemedekine benzer şekilde 

elde edilir. Spin dejenereliği göz önüne alınırsa birim alan başına toplam durum sayısı  

 

        
 

       
 

  
 

  

  
                                                                                                  

 

ile verilir. Bu nedenle bir kuantum kuyusundaki tek alt bant için durum yoğunluğu  

Valans Bandı 

İletim Bandı 

L 

E 

z 
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ile verilir. Kuantum kuyusunun iletim bandında alt bantların bir dizisi olduğu için 

durum yoğunluğu  

 

       ∑
  

   

 

                                                                                                            

 

ile verilir. Burada   birim basamak fonksiyonudur ve     alt bant enerji seviyeleridir.  

Elektron durum yoğunluğundaki değişiklikler düşük boyutlu sistemlerde 

potansiyel sınırlandırmaya neden olur ve bu değişiklikler, iletkenlik, optik özellikler vb. 

değiştirebilir (Singh, 2003).  

 

2.4.3. Kuantum tel yapılar 

 

Tek boyutlu bir elektron gazı oluşturmak için elektronlar iki boyutta sınırlı 

olmalıdır ve serbestlik derecesi sadece bir boyutta kalmalıdır. Değişkenlerin ayrılması 

yöntemine göre Schrödinger denkleminin çözümleri  

 

                                                                                                                                

 

şeklinde ifade edilir. Böylece        , aşağıda verilen Schrödinger denklemini 

sağlamaktadır.  

 

[
   

   
(

  

   
 

  

   
)        ]                                                                               

 

Burada   , x-y yönündeki elektron enerjisidir. Bu nedenle elektronların toplam enerjisi  

 

     
    

 

   
                                                                                                                               

 

dir. Burada      kesikli enerjidir. Elektronların enine hareketinin kuantumlanmış enerjisi  

 

      
 

    

   
(
  

 

  
 
 

  
 

  
 
)                                                                                                           
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ile verilir. Burada          tellerin enine boyutlarıdır. Birim uzunluktaki durumların 

sayısı  

 

    
  

 
                                                                                                                                       

 

ile verilir. Bu nedenle tek bir altbant durum yoğunluğu  

 

       √
   

  

 

 √ 
                                                                                                                  

 

dir. Durum yoğunluğu tüm alt bantların toplamıdır ve  

 

       
√   

  
∑

 

√        

 (        
)

    

                                                                  

 

ile verilir. Kuantum kuyuların durum yoğunluğu ile kuantum tellerin durum 

yoğunluğunu karşılaştırırsak bu iki sistemin karakteristikleri çok farklıdır. Kuantum 

kuyuda durum yoğunluğu için basamak fonksiyonu davranışı vardır. Kuantum telde ise 

her bir altbant altında durum yoğunluğu ıraksar ve daha sonra kinetik enerji arttıkça 

azalır (Mitin ve ark., 1999). 

 

2.4.4. Kuantum nokta yapılar 

 

 Kuantum nokta yapılarda elektronlar her üç boyutta sınırlandırılmıştır ki bu da 

kesikli enerji spektrumuna neden olur. Basit bir kuantum nokta, Şekil 2.4’te 

gösterilmiştir. Burada kuantum nokta 0                      şartları ile 

sınırlı bir kutu gibi düşünülmüştür. Her üç yönde sonsuz sınırlayıcı potansiyel 

engellerin varsayımıyla bir elektronun enerjisi, Schrödinger denklemi çözülerek bulunur 

ve  

 

         
 

    

   
(
  

 

  
 
 

  
 

  
 
 

  
 

  
 
)                                                                                            

 

 

ile verilir. Burada           durumları tanımlamak için kullanılır. Üç boyuttaki 

sınırlandırma nedeniyle kuantum nokta durum yoğunluğu   -fonksiyonu cinsinden 

yazılabilir ve  
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Şekil 2.6. 3D, 2D, 1D ve 0D sistemlerin durum yoğunluğunun şematik gösterimi 

 

 

       ∑  (           
)

      

                                                                                            

 

ile verilir (Barve ve ark., 2009). Şekil 2.6, 3D, 2D, 1D ve 0D sistemlerinin durum 

yoğunluğunun enerjiyle değişimini göstermektedir.  

 

2.5. Donor Safsızlığı 

 

Yarıiletken bir malzemeye, safsızlık atomu yerleştirilecek olursa birçok fiziksel 

özelliği önemli ölçüde değişim gösterir. Özellikle malzemenin içerisine safsızlıkların 

katılması, elektriksel özellikleri farklı olan ve bu özelliklerinin, katkılanan maddenin 

cinsi ve miktarı ile önemli ölçüde kontrol edilebildiği yapıların elde edilebilmesini 

mümkün hale getirir. Şekil 2.7’de külçe bir yarıiletken malzeme içindeki yüksüz      

ve negatif yüklü      bir donor safsızlığı görülmektedir.  

Periyodik tablonun IV. grup elementi Silisyuma (Si), V. gruptan Fosfor (P), 

Azot (N) gibi atomlar katkılanırsa, oluşan safsızlık donor safsızlığıdır. Silisyum  

 

𝐸𝑔 

𝜌
 
𝐷
 𝐸
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𝜌
 
𝐷
 𝐸

  

Kuantum Kuyu 

𝐸  𝐸  𝐸  

 

  

  

𝜌
 
𝐷
 𝐸

  

Kuantum Tel 
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Kuantum Nokta 



 

 

18 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

  

Şekil 2.7. Külçe bir yarıiletken içerisindeki (a) yüksüz (  ) ve (b) negatif yüklü (  )  hidrojenik 

safsızlıkların şematik gösterimi 

 

atomuna, periyodik tablonun III. grubundan Aliminyum (Al), Galyum (Ga) gibi atomlar 

katkılanacak olursa, oluşan safsızlık ise akseptör safsızlığıdır (Harrison, 2005). Yüksüz 

      donorun, hidrojen (H) atomunu oluşturan elektron- proton çiftine benzediği Şekil 

2.7a’da görülmektedir. 

Bir yarıiletken malzemede negatif yüklü donor merkezi     , ikinci bir 

elektronun bağlandığı, yüksüz bir    merkezi tarafından oluşturulmaktadır. Yani,    

merkezi, tek bir pozitif iyon ve bu iyona bağlı iki elektrondan oluşmaktadır (Şekil 2.7b). 

   merkezi, tam olarak çözülemeyen, en basit çok elektronlu sistemlerden birisidir. 

Dolayısıyla bu sistem, malzemede elektron-elektron etkileşmesini incelemek için ilginç 

bir fırsat sunmaktadır. Yarıiletken bir malzemede yüksüz bir    donor safsızlığının, H 

atomuna benzediği gibi, negatif yüklü bir    donor safsızlığı da, atom fiziğindeki     

iyonuna benzemektedir (Xie, 2013b). 
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3. KUANTUM NANOYAPILARDA BANDİÇİ OPTİK SÜREÇLER 

 

3.1. Giriş 

 

Bu bölümde ışıkla malzeme etkileştiği zaman meydana gelen optik süreçlerden 

biri olan soğurma süreci üzerinde durulacaktır. Bu bağlamda ilk olarak elektromanyatik 

alanda yüklü parçacıklardan bahsedilecektir. Sonra elektronun ilk durumdan son 

duruma geçiş hızı ve buradan hareketle Ferminin altın kuralından bahsedilecektir. 

Elektrik dipol yaklaşımında, iki seviye arasındaki geçiş olasılığı bulunulacak ve 

kuantum seviyeleri arasında bir elektrik dipol geçişleri olabilmesi için seçim 

kurallarından bahsedilecektir. Soğurma spektrum çizgilerinin biçimleri açıklanacaktır. 

Soğurmanın büyüklüğü hakkında bilgi veren, osilatör şiddetinden bahsedilecek ve lineer 

ve lineer olmayan üçüncü derece soğurma katsayısı ifadeleri anlatılacaktır. 

 

3.2. Radyasyonla Kuantum Sistemlerin Etkileşmesi  

 

Işınımla atomun etkileşmesini göz önüne alırken analiz edilecek üç süreç vardır: 

Birincisi, klasik olarak titreşen bir yükün kendiliğinden ışıma yapması gibi bir atomda 

elektromanyetik alan kuantumu olan foton yayınlayarak uyarılmış durumdan daha 

küçük enerji durumuna kendiliğinden geçiş yapabilmesidir. Bu sürece kendiliğinden 

yayma denir. İkincisi, atomun düşük düzeyden daha üst düzeye geçiş yaparak ışınım 

demetinden foton soğurabilmesidir. Bu olaya soğurma denir ve soğurma hızı uygulanan 

alanın şiddeti ile orantılıdır. Sonuncusu, atomların uygulanan ışınım alanının etkisi 

altında fotonlar yayabilmesidir. Buna uyartılma yayılması denir ve kendiliğinden 

yayılmadan ayrılır. Çünkü geçiş oranı uygulanan alanın şiddetiyle orantılı olan 

soğurmanınkine benzemektedir (Haken ve Wolf, 2004).   

 

3.2.1. Elektromanyetik alanda yüklü parçacıklar 

 

Bir elektromanyetik alan içerisinde bulunan q yüklü ve kütlesi m olan spinsiz bir 

parçacığın Hamiltoniyeni  
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ile verilir. Burada p parçacığın genelleştirilmiş momentumudur. Spine bağlı küçük 

terimler ihmal edilerek elektromanyetik alanda m kütleli bir elektronun Hamiltoniyeni 

q=-e alınarak Denk.(3.1) ile verilir (Köksal ve Gümüş, 1999) .  

 Elektromanyetik alandaki hidrojen tipi bir atomu tanımlamak için Ze yüklü M 

kütleli çekirdeğin varlığını hesaba katmamız gerekir. M kütlesi, elektronun m kütlesi 

yanında çok büyük olduğu için ışınım alanı ile çekirdek alanı arasındaki etkileşme 

ihmal edilir. Bununla birlikte Hamiltoniyene elektron ile çekirdek arasındaki 

elektrostatik Coulomb potansiyeli dahil edilirse elektromanyetik alanda hidrojen tipi bir 

atom için zamana bağlı Schörödinger denklemi  

 

  
 

  
       [

 

  
          

   

       
]                                                               

 

dir. Burada         ve   vektör potansiyelidir.        ayar koşulundan ötürü  

 

                                                                                                                              

                                                                                                                                                

 

dir. Bu ifadeyi kullanarak Denk.(3.2)  

 

  
 

  
       [ 

  

  
   

   

       
 

   

 
    

  

  
  ]                                         

 

olarak yazılabilir. A ya göre lineer olan terimle karşılaştırıldığında A
2 

li terim küçük 

olduğu için ihmal edilir ve lineer terime küçük bir pertürbasyon terimi olarak bakılır 

(Bransden ve Joachain, 2000). 

 

3.2.2. Geçiş hızları 

 

A
2
 li terimi ihmal ederek zamana bağlı Schrödinger denklemi  

 

  
  

  
 [        ]                                                                                                                 
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olarak yazılabilir. Buradaki 

 

    
  

  
   

   

       
                                                                                                            

 

dış alan yokken bir elektronlu alanı tanımlayan zamana bağlı olmayan hidrojen tipi 

Hamiltoniyendir.         ise  

 

       
   

 
                                                                                                                            

  

zamana bağlı Hamiltoniyendir. Zamana bağlı pertürbasyon kuramını kullanarak bu 

problemi inceleyebiliriz. Pertürbe olmamış     durumunda  

 

                                                                                                                                           

 

Schrödinger denkleminin çözümü hidrojen tipi dalga fonksiyonlarıdır.    

özfonksiyonları tam takım olduğu için, zamana bağlı Schrödinger denklemi Denk.(3.5)’ 

in normalize olduğu varsayılan en genel çözümü 

 

  ∑           
       

 

                                                                                                       

 

biçimindedir. Burada bilinmeyen       katsayıları zamana bağlıdır ve       için 

 

 ̇           ∑   
 

 

         
                                                                                         

 

olarak verilir (Griffiths, 1995). Burada     
      

 

   
     ⟨  | 

    |  ⟩  ∫  
        

                                                                       

 

dir.      Bohr açısal frekansı ise  
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ile tanımlanır.  

Başlangıçta sistemin    enerjili iyi tanımlı bir    kararlı durumunda olduğunu 

varsayılırsa başlangıç koşulları  

 

                                                                                                                                       

 

ile verilir ve    pertürbasyonuyla birinci mertebeden  

 

  
             ∫    

               
 

 

 
 

 
∫ ⟨  |   |  ⟩

 

 

                                   

 

elde edilir. Burada  

 

    
     

 
                                                                                                                                     

⟨  |   |  ⟩  ∫  
                                                                                                       

 

dir. Bundan sonra A(r,t) vektör potansiyelini kullanarak  

 

  
     

 

 
∫       [    ⟨  | 

      ̂  |  ⟩]∫               
 

 

                                        

                                            [     ⟨  | 
       ̂  |  ⟩]∫               

 

 

                            

 

bağıntısı elde edilir. Denk. (3.15)’te t’ üzerindeki ilk integral       yani       

   olmadıkça ihmal edilebilir. Böylece atomun son durumunun ilk durumundakinden 

daha büyük enerjiye sahip olduğunu ve ışınımdan    enerjili bir fotonun 

soğurulduğunu görebiliriz (Bransden ve Joachain, 2000). 
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3.2.3. Fermi’nin Altın kuralı 

 

Birinci mertebe pertürbasyona göre     geçişi için geçiş olasılığı Denk. (3.14) 

göz önüne alınarak  

 

       |  
      |

 

                                                                                                                       

 

ile verilir. Eğer, H’ t0 =0 anında açıldığı ve t anında kapandığı durum dışında zamandan 

bağımsızsa  

 

  
       

   
 

    
(        )                                                                                                      

 

ifadesi elde edilir ve a durumundan b durumuna birinci mertebeden geçiş olasılığı  

 

       |  
      |

 

 
 

  
|   

 |                                                                                       

 

ile verilir. Burada  

 

       
       

  
                                                                                                                   

 

dir. x=wt/2 alarak  

 

∫         

  

  

  ∫
     

  
  

  

  

                                                                                       

 

elde edilir. Belirli bir b durumuna geçişleri göz önüne almak yerine Eb değeri civarında 

merkezlenen ve verilen (Eb-, Eb+ ) aralığı içinde yer alan Eb enerjili    durumlar 

grubunu içeren geçişlerle ilgilenirsek,     düzeylerinin durum yoğunluğunu yani birim 

enerji başına    durumlarının sayısını,           ile gösterirsek o zaman başlangıçtaki 

bir a durumundan   son durumlar grubuna birinci mertebeden     geçiş olasılığı  
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|   

 |       ∫              

    

    

                                                                  

 

ile verilir. t nin  ya           sartını sağlatacak kadar büyük olduğu varsayılırsa ve 

Denk. (3.20) kullanılırsa, Denk. (3.21), E=Ea=Eb olmak üzere, geçiş olasılığı 

 

       
  

 
|   

 |                                                                                                                

 

bağıntısına indirgenir. Birim zamandaki geçiş hızı 

 

    
    

  
                                                                                                                                   

 

ile verilir. Buna göre Denk. (3.22)’ den birinci mertebe pertürbasyon kuramıyla geçiş 

hızı      

 

    
  

 
|   

 |                                                                                                                      

 

elde edilir. İlk önce Dirac tarafından elde edilen bu bağıntı Fermi’nin Altın Kuralı 

olarakta bilinir (Köksal ve Gümüş, 1999). 

 

3.2.4. Soğurma 

 

Denk. (3.15)’in ilk terimi soğurmayı tanımlamaktadır. Buna göre sistemin t 

anında b durumunda bulunma olasılığı 

 

|  
      |

 

  ∫  [
      

 
]

 

|      |                                                             

 

ile verilir. Burada     matris elemanları  
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    ⟨  | 
      ̂  |  ⟩  ∫  

           ̂                                                                

 

olarak tanımlanır ve w=kc olarak alınır.   ̃        olarak yazılırsa Denk. 

(3.25)’teki      ̃  fonksiyonunun Denk. (3.19)’ daki          fonksiyonu ile aynı 

olduğu görülür ve  

 

 ̃  
      ̃ 

 ̃ 
                                                                                                                             

 

ile verilir. Özellikle büyük t ler için      ̃  fonksiyonu  ̃    da yani        da 

keskin bir maksimuma sahiptir. Öyleyse   
     ve |      |  gibi yavaş değişen 

büyüklükler Denk. (3.25)’ te integral dışına alınır ve w üzerinden integral sınırları    a 

genişletilirse Denk. (3.25) 

 

|  
      |

 

  [
        

 
]

 

|        |
 ∫      ̃   

  

  

                                                 

 

olur. Denk. (3.20), Denk. (3.28)’de kullanılırsa, Denk.( 3.28) 

 

|  
      |

 

   [
        

 
]

 

|        |
                                                                             

 

haline gelir. Soğurma için     geçiş hızı  

 

    
 

  
|  

      |
 

   [
        

 
]

 

|        |
                                                           

 

olarak tanımlanır. Işınım yoğunluğu           
    

     alınır ve Denk. (3.30)’da 

yerine yazılırsa son ifade 

 

    
   

   
(

  

    
)
      

   
 

|        |
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haline gelir. Atom başına enerji soğurma hızı olan bir soğurma tesir kesiti      

tanımlanırsa  

 

    
      

     

|        |
                                                                                                        

 

elde edilir. Burada                       ince yapı sabitidir. Frekansları     

olan gelen fotonların akısı        nın       ya bölünmesiyle elde edildiğinden     

tesir kesiti, birim atom başına birim zamandaki geçiş olasılığı    ’ nın gelen foton 

akısına oranı olarak ta tanımlanabilir (Bransden ve Joachain, 2000 ). 

 

3.2.5. Dipol yaklaşıklığı 

 

Kuantum nokta yapısının üzerine gelen, elektromanyetik dalganın dalga boyu, 

kuantum noktasının boyutundan büyük olursa, dipol yaklaşıklığı yapılır. Bu nedenle, 

Denk. (3.26) ile tanımlanan     matris elemanları için birçok uygulamada       ,  

 

               
 

 
                                                                                                 

 

biçiminde seri açılarak basitleştirilebilir. Örneğin optiksel geçişler incelenecek olursa, 

atomik dalga fonksiyonları, atomun Bohr yarıçapı yani 1Å (10
-8

cm) mertebesindeki 

uzaklıklara uzanırken optik geçişlere eşlik eden dalga boyları, birkaç bin Angström 

mertebesindedir. Bu nedenle (kr) niceliği, r<1Å olduğundan dolayı küçüktür ve Denk. 

(3.26)’daki       yerine bir alınabilir. Buna elektrik dipol yaklaşıklığı denir. Bu 

yaklaşıklıkla Denk. (3.26) 

 

      ̂ ⟨  | |  ⟩    ̂
 

 
⟨  | |  ⟩    ̂

  

 
⟨  | ̇|  ⟩                                                  

 

olur. Çünkü     ̇       dır. Şimdi r değişkenine Heisenberg hareket denklemi 

uygulanırsa  

 

 ̇        [    ]                                                                                                                          
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elde edilir. Bu nedenle  

 

⟨  | ̇|  ⟩        ⟨  |       |  ⟩                                                                                       

⟨  | ̇|  ⟩               ⟨  | |  ⟩                                                                                

 

yazılır ve başka bir gösterimle  

 

                                                                                                                                       

 

ile ifade edilir. Burada 

 

    ⟨  | |  ⟩   ⟨  | ̇|  ⟩                                                                                             

 

    ⟨  | |  ⟩                                                                                                                           

 

dir. Bu ifadelerden yararlanarak Denk. (3.34) düzenlenirse 

  

     
    

 
  ̂                                                                                                                       

 

elde edilir.  

 İki elektronlu bir kuantum sisteminde, her bir elektronun foton soğurarak üst 

enerji seviyesine geçme olasılıkları eşit olduğu için geçiş dipol matris elemanı 

 

     ⟨  |     |  ⟩                                                                                                            

 

şeklinde olur (Xie, 2011b). Burada enerji seviyeleri ve dalga fonksiyonları dejenere 

olursa Denk.(3.41) 

 

     ⟨  | |  ⟩                                                                                                                       

 

şeklinde de yazılabilir (Lu ve ark., 2011). 

Elektrik dipol yaklaşıklığındaki soğurma için geçiş hızı, Denk. (3.31)’e           

ifadesi yerleştirilerek elde edilir ve  
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(

  

    
)       |  ̂    |

                                                                                          

 

olarak bulunur. Bu aşamada  

 

                                                                                                                                               

 

elektrik dipol momentini ve onun 

 

                                                                                                                                          

 

matris elemanını yazarak Denk. (3.43) 

 

    
   

   
(

 

    
)       |  ̂    |

                                                                                          

 

halini alır.   ̂     niceliği b ile a arasında  ̂ doğrultusundaki elektrik dipol momenti 

bileşenidir (Köksal ve Gümüş, 1999).  

 

3.2.6. Seçim kuralları 

 

Bir önceki kesimde, elektrik dipol yaklaşımında a ve b düzeyi arasındaki geçiş 

olasılığı belirlendi. Belli bir   ̂ kutuplanma vektörüne sahip ışınımın soğurma için temel 

ifadesi, Denk. (3.43) ile verilir. Bu durumda geçiş hızı için önemli olan |  ̂    |
  

niceliğidir. Eğer      sıfır olmuyorsa, geçişin izinli olduğu söylenir.     sıfır oluyorsa, 

geçiş yasaklanmıştır. Geçiş yasak olduğu zaman manyetik dipol, elektrik kuadrapol ve 

diğer geçişlere karşılık gelen Denk.(3.33)’teki seride daha yüksek terimler sıfır 

olmayabilir fakat geçiş oranı izinli geçişlerden çok daha küçük olacaktır. 

O halde atomun dalga fonksiyonlarını kullanarak ve dalga fonksiyonların 

paritelerini göz önüne alarak hangi seviyeler arasında elektrik dipol ğeçişlerinin 

olabileceği belirlenebilir. Bir kuantum sisteminde elektrik dipol geçişler, ancak farklı 

pariteli seviyeler arasında olmaktadır. Yani dalga fonksiyonları farklı pariteli 

fonksiyonlar olmak durumundadır. 
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Göz önüne alınan kuantum sisteminin seviyeleri arasında bir elektrik dipol 

geçişleri olabilmesi için bir takım seçim kuralları vardır. Bunlar  

 

         

                                                                                                                                            

 

ile verilir. Denk. (3.47) ile verilen kurallara elektrik dipol seçim kuralları denir 

(Bransden ve Joachain, 2000; Okur, 2008). 

 

3.2.7. Çizgi biçimleri ve genişlikleri 

 

Geçiş hızlarını hesap etmek için kesim 3.2.2’de kullanılan yaklaşıklıkta (   

   olmak üzere)    ve    enerjili iki atomik düzey arasında yayınlanan veya soğrulan 

ışınımın açısal frekansının tam olarak               olduğu bulundu ve buna 

göre spektrum çizgisi son ölçüde keskindi. Ancak bu, aşağıda açıklayacağımız nedenle 

tam olarak doğru olamaz. Taban durumdan başka bütün atomik düzeyler sonlu bir  yarı 

ömrü ile bozunur. Belirsizlik ilkesine göre böyle bir düzeyin enerjisi tam duyarlılıkla 

bulunamaz.      mertebesinde bir belirsizlik olmalıdır. Bu yüzden fotonların         

civarında bir aralıkta             genişliğinde enerjilerle yayınlanacağı sonlu bir 

olasılık vardır ve burada     ve    sırasıyla a ve b durumlarının yarı ömürleridir.  

Taban durum a durumundan uyarılmış durum b durumuna karşılık gelen 

soğurmanın spektrum çizgilerinin şiddet dağılımı  

 

     
        

                 
                                                                                             

 

fonksiyonu ile verilen Lorentizian biçimindedir (Bransden ve Joachain, 2000). Burada  

              dır. Denk. (3.48)’deki  

 

  
 

 
                                                                                                                                               

 

niceliğine çizgi genişliği ya da yarı yükseklikteki tam genişlik te denir. 
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Şekil 3.1. Lorentizien şiddet dağılımı 

 

     fonksiyonunun biçimi Şekil (3.1)’de gösterilmektedir. Soğrulan ışınımın şiddeti  

                olduğu zaman bir maksimuma ulaşır ve               

olduğu zaman maksimum değerin yarısına düşer (Bransden ve Joachain, 2000). 

 

3.3. Osilatör Şiddeti 

 

Kesim 3.2.5.’ te gösterildiği gibi a ve b durumları arasındaki geçişlerin şiddeti 

dipol yaklaşıklığında,  |   |
  orantılıdır. Buna göre verilen bir a ilk durumundan çeşitli 

son b durumuna geçişler serisinin bağıl şiddetleri, |   |
  büyüklükleri ile bulunur. 

Şiddet incelemelerinde osilatör şiddeti denilen bağıl bir       niceliğinin ortaya konması 

alışılagelmiştir. Osilatör şiddeti soğurmanın büyüklüğü hakkında bilgi veren yani iki 

enerji seviyesi arasındaki geçişin büyüklüğünü temsil eden boyutsuz bir niceliktir. Bu 

nicelik               olmak üzere  

 

    
     

 
|   |

                                                                                                                      

 

ile tanımlanır.      ⟨  | |  ⟩  alınarak Denk.(3.50) 

 

f(w) 

1.0 

0.5 

Γ   

w wab wab+
Γ

  
 wab - 

Γ
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|⟨  | |  ⟩|

                                                                                                         

 

ile gösterilir. Denk. (3.51),        olan soğurma için        olduğunu belirtir. 

Osilatör şiddetleri Thomas-Reiche-Kuhn’un 

 

∑    
     

                                                                                                                                     

 

ile gösterilen toplama kuralına uyar (Köksal ve Gümüş, 1999). 

 Elektromanyetik radyasyonun kutuplanması  -yönünde seçilirse Denk. (3.51)’ 

deki |   |
  |⟨  | |  ⟩|

  matris elemanı   

 

|   |
  |⟨  | |  ⟩|

                                                                                                                   

 

haline gelir. Burada    ve    sırasıyla ilk ve son durum dalga fonksiyonlarıdır. Denk. 

(3.53)’deki geçiş matris elemanı (Şahin ve Köksal, 2012 ) 

 

|   |
  |∫                                                        |

 

               

 

olarak yazılabilir.                    ve          durumunda            

          küresel harmonikleri sırasıyla 

 

          
 

       
                                                                                                                           

          (
 

  
)
   

                                                                                                              

 

ifadeleri ile verilir. Bu ifadeler Denk.(3.54)’ de yerine yazılırsa 

 

|   |
  |∫         

          ∫∫ (
 

  
)
   

     

  

 

 

 

 

 

 

       
          |
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haline gelir. Denk.(3.56)’da        ve        integralleri hesaplanır ve 

denklem düzenlenirse    ve    seviyeleri arasındaki geçişler için dipol matris elemanı  

 

|   |
  

 

 
|∫         

          

 

 

|

 

                                                                                        

 

olarak yazılır. Burada          ve         , sırasıyla ilk ve son durumlara ait radyal 

dalga fonksiyonlarıdır. 1/3 çarpanı ise küresel harmoniklerin integrasyonunun 

karesinden gelmektedir. Denk . (3.57)’den yararlanarak, Denk.(3.51)’deki osilatör 

şiddet ifadesi  

 

    
  

   
       |∫         

          

 

 

|

 

                                                                     

 

ile verilir.  

 

3.4. Lineer ve Lineer Olmayan Soğurma Katsayıları 

 

 Düşük boyutlu kuantum nokta sistemlerde foton soğurma işlemi, bir ilk 

durumdan bir son duruma foton yardımı ile meydana gelen optik geçiş olarak 

tanımlanabilir. Eğer malzemeye gelen foton yeterli bir enerjiye sahipse geçiş, bir ilk ve 

son seviye arasında meydana gelir. Dolayısıyla seviyeler arasındaki soğurma, 

sınırlandırma potansiyeli ve foton enerjisine sıkı bir şekilde bağlıdır. Alt seviyeler arası 

geçişler için optik soğurma katsayısının hesaplamaları, zamana bağlı pertürbasyon 

teorisinden elde edilen Fermi’nin altın kuralina dayanmaktadır. Altbantlar arası lineer 

optik soğurma katsayısı  

 

         √
 

  

     |   |
 

                  
                                                                           

 

ile ve üçüncü derece lineer olmayan soğurma katsayısı 
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            √
 

  
(

 

      
)

      |   |
 

[                  ] 
                                            

 

ile verilir. Burada c ışığın boşluktaki hızı,   gelen ışığın açısal frekansı,   malzemenin 

manyetik geçirgenliği,   gelen ışık şiddeti,    kuantum noktasının dielektrik sabiti,    

boşluğun dielektrik geçirgenliği,    malzemenin kırılma indisi,   ise kuantum 

noktasındaki elektron yoğunluğu olup N=n/VKN dir (Şahin, 2009). Burada n yapı 

içerisindeki elektron sayısı ve VKN ise sınırlandırma bölgesinin hacmidir. Toplam optik 

soğurma katsayısı ise Denk.(3.59) ile Denk.(3.60)’ın toplamından  

 

                                                                                                                               

 

        √
 

  
(

     |   |
 

                 
 
 (

 

      
)

      |   |
 

[                 
 ] 

)                           

 

olarak elde edilir. Burada I gelen ışığın şiddetidir ve  

 

   √
  
 

|    |  
   

  
|    |                                                                                             

 

olarak yazılır (Şahin, 2009). 
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4. FİZİKSEL YAKLAŞIMLAR ve HESAPLAMA TEKNİKLERİ 

 

4.1. Giriş 

 

Kuantum mekaniksel bir sistemin fiziksel özelliklerini anlamak için Schrödinger 

denkleminin çözülmesi ve sisteme ait enerji seviyeleri ile bu seviyelere karşılık gelen 

dalga fonksiyonlarının belirlenmesi gerekmektedir. Bununla birlikte, hidrojen atomu, 

küresel kare kuyu, parabolik potansiyel gibi az sayıda problem için Schrödinger 

denklemi analitik olarak çözülebilmektedir. Kuantum mekaniğinde karşılaşılan 

problemlerin çoğunda, sistemin Schrödinger denklemini analitik olarak çözmek ve 

enerji düzeyleri ile dalga fonksiyonlarını belirlemek çok zor veya olanaksızdır. Bu 

nedenle Schrödinger denkleminin tam çözümünün yapılamadığı durumlarda, bazı 

fiziksel yaklaşım yöntemleri ve yaklaşık hesaplama teknikleri kullanmak kaçınılmaz 

hale gelmektedir.  

Bu bölümde ilk önce bu yöntemlerden biri olan, matris köşegenleştirme tekniği 

anlatılacaktır. Etkin kütle farkları göz önüne alınmadan, radyal Schrödinger 

denklemine, matris köşegenleştirme tekniğinin uygulanması yapılacaktır. Sonra etkin 

kütle farkları gözönüne alınarak, etkin kütle uyuşmazlığı ve dielektrik katsayı 

uyuşmazlığı açıklanacaktır. Daha sonra çok elektronlu sistemlerde, Schrödinger 

denklemini, tek elektron Schrödinger denklemine indirgeyen Hartree yaklaşımı 

anlatılacaktır. Son olarak bu tez çalışması ile ilgili elektronik yapı hesabı verilecektir. 

 

4.2. Matris Köşegenleştirme Tekniği 

 

Matris köşegenleştirme tekniği, Schrödinger denkleminin analitik olarak 

çözülemediği durumlarda denklemi sayısal olarak çözmek için kuantum mekaniğinde 

yaygın bir şekilde kullanılan metotlardan biridir. Bu yöntemde Schrödinger denklemi 

matris biçiminde yazılarak özdeğer ve özfonksiyonları belirlenir. Bunun için 

Hamiltoniyen matrisi oluşturulur. Hamiltoniyen operatörünün matris elemanı 

 

⟨  | |  ⟩      ∫  
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ile tanımlanır. m,n= 1,2,3,…..N değerlerini alır. Hamiltoniyen operatörünün her matris 

elemanı, özfonksiyon uzayını geren iki baz vektörü arasındaki o operatörün beklenen 

değerini vermektedir.     ve    fonksiyonları ortanormal yani hem normalize hem de 

birbirine dik olmalıdır. Denk. (4.1) matris biçiminde yazılırsa; 

 

    

(

 
 

                                 

                                 

                                 

                                             
                                 )

 
 

                                                                             

 

elde edilir (Aygün ve Zengin, 1998). Artık Schrödinger denklemi alternatif bir yöntem 

olan matris mekaniği ile çözülebilir. 

 

4.2.1. Radyal Schrödinger denklemi 

 

Radyal Schrödinger denklemi  

 

 

  
(  

  

  
)  

    

  
[   ]                                                                                      

 

şeklindedir.  

 

                 
    

 
                                                                                                 

 

bağıntısıyla yeni bir        fonksiyonu tanımlarsak 

 

  
  

  
 

  

  
                                                                                                                                  

 

  
(  

  

  
)   

   

   
                                                                                                                      

 

olur. Böylece        nin sağladığı denklem  
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 {

   

  
 

      

  
}   

   

  
                                                                                   

 

şeklini alır. Denk. (4.6)’nın her iki tarafını          ile çarpılır ve gerekli 

düzenlemeler yapılırsa  

 

   

  

   

   
 {  

  

  

      

  
}                                                                                       

 

denklemi elde edilir (Özbek ve Feyiz, 2010). Hamiltoniyen matrisi oluştururken 

yararlandığımız yöntemlerden biride sonlu fark denklemleridir. Bu yöntemde Şekil 

4.1.’de gösterildiği gibi uzayı    aralıklarla    parçaya bölünür ve özdeğer denklemi bu 

noktalar üzerinden sonlu fark denklemleriyle ifade edilir.  

 Sonlu fark denklemlerinde ikinci türev ifadesi  

 

   

   
 

            

  
 

                                                                                           

 

denklemi ile verilir. Bu denklemi Denk.(4.7)’ de yerine yazarsak 

 

  

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

Şekil 4.1. Dalga fonksiyonu uzayının hg aralıklarla bölünmesi 

 

r0 rdot rmak 
r 

U(r) 

hg 

r0 r0+hg r0+2hg r0+Nghg 

U1 U2 
U3 

2 

U4 

2 

UNG+1 
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(
             

  
 

)  {   
  

  

      

  
}                                                       

 

denklemi ifade edilir. Denklem düzenlenecek olursa  

 

   

    
 
{     [  

    
 

  
   

  
       

  
]        }                                              

 

haline gelir. 

 

      
    

 

  
   

  
       

  
                                                                                                     

 

değişimi yapılırsa  

 

   

    
 
{               }                                                                            

 

denklemi elde edilir. Denk. (4.11) her bir i değeri için yazılırsa  

 

                             
   

    
 
{           }                                                                

 

                             
   

    
 
{           }                                                                

 

                             
   

    
 
{           }                                                                

 

                    

…………………………………………………………… 
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denklem sistemi elde edilir. Denk. (4.12)’ nin sol tarafındaki katsayılar Hamiltoniyen 

matrisini oluşturan katsayılardır. Bu katsayıların oluşturduğu Hamiltoniyen matrisi ise  

 

  
   

    

[
 
 
 
 
      
      
      

       
                 
                  
                                                

                     
                

          

           
                  
               

 

]
 
 
 
 

                                      

 

şeklinde verilir. Tümüyle sayısal olan bu matrisin özdeğerleri, enerji özdeğerlerine, 

özvektörleri ise dalgafonksiyonlarına karşılık gelir. Böylece, Schrödinger denklemi 

tamamen sayısal olarak çözülmüş olur. 

 

4.2.2. Poisson denklemi 

 

Küresel koordinatlarda Poisson denklemi  

 

    
 

  

 

  
(  

  

  
)  

 

      

 

  
(    

  

  
)  

 

       

   

   
  

 

  
                          

 

ile verilir. Poisson denklemi, verilen bir noktada uzaysal yük yoğunluğunu o nokta 

bölgesindeki potansiyelin ikinci derece türevi ile alakalandırır. Yük dağılımımız küresel 

simetriden dolayı sadece radyal değişkenin fonksiyonudur. Bu durumda Poisson 

denklemi 

 

      

   
 

 

 

     

  
  

    

  
                                                                                                      

 

haline gelir. Burada Poisson denklemi tamamen sayısal olarak çözülecektir. Bunun için, 

problem, sınır değer problemi olarak göz önüne alınacak ve Denk. (4.15)’te verilen 

ifade sonlu fark denklemleriyle yazılacaktır. Sonlu fark denklemleri ile birinci ve ikinci 

türev ifadeleri 

  

      

   
 

 (    )               

  
 

                 
     

  
 

 (    )   (    )
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ile verilir. Buradan indisli forma geçilecek olursa, fark denklemleri 

 

      

   
 

                   

  
 

                                     
  

  
 

             

   
 

 

haline gelir. Bu son ifadeler Denk.(4.15)’ te yerine yazılırsa  

 

                   

  
 

 
 

 
(
             

   
)   

    

  
                                     

 

(    )              (    )           
 
    

  
                      

 

denklemi elde edilir. Denk. (4.16) her bir i değeri için yazılırsa 

 

                           (    )            
 
  

  
 (    )                                         

                           (    )        (    )       
 
  

  
                                       

                           (    )        (    )       
 
  

  
                                       

                               

……………………………………………………………………………………… 

                         (    )         
 
  

  
 (    )                                

 

denklem sistemi elde edilir. Burada her iki uçtaki potansiyel olan     ve      değerleri, 

sınır şartlarından bilinmektedir. Denklemin sol tarafındaki katsayıların oluşturduğu 

matrisle beraber Denk.(4.16) 
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[
 
 
 
 
 

        
        

      

  
      
        

            
                 
           

  
        

        ]
 
 
 
 
 

[
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  (    )  

   
 

  
 
 

    

   
  (    )    

   
 

]
 
 
 
 
 
 
 
 
 

                

 

ile verilir. 

 

4.3. Etkin Kütle Uyuşmazlığı 

 

Kuantum heteroyapılar, en az iki farklı yarıiletken malzemeler kullanılarak 

üretilmektedir. Dolayısıyla bu yarıiletken malzemeler, farklı band yapılarına, örgü 

sabitlerine, dielektrik katsayılarına ve farklı etkin kütle değerlerine sahiptir. Dolayısıyla 

kuantum kuyu içerisindeki enerji seviyelerinin hesabında etkin kütle değişiminin göz 

önüne alınması, bulunan değerlerin gerçekçi olması açısından oldukça önemlidir. 

Şekil 4.2’de görüldüğü gibi kuyu içerisinde kütlesi    , bariye içerisinde kütlesi 

   olan    sınırlandırma potansiyeline sahip bir kuantum nokta yapıyı göz önüne 

alalım. Kuyu ve bariyer bölgesi için Schrödinger denklemi yazılacak olursa 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

Şekil 4.2. Sonlu bir    sınırlandırma potansiyeline sahip bir kuantum yapısı 
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denklemleri elde edilir. Burada       kuyu içerisindeki dalga fonksiyonu,        ise 

bariyer bölgelerindeki dalga fonksiyonudur. Kuantum mekaniğinde etkin kütle 

farklılığının göz önüne alınmadığı durumlar için       dalga fonksiyonu ve türevinin 

sürekli olmaları şartlarının sağlanması gerekir. Bu iki şart  
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ile verilir. Etkin kütle farklılığının göz önüne alındığı durumdaki sistemler için bu iki 

şart  
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denklemleri ile tanımlanır. Bu sınır şartlarına  Ben Daniel ve Duke (1966) sınır şartları 

denir. Dolayısıyla kuyu-bariyer sınırında sınır şartı yazılırken her iki bölgedeki farklı 

etkin kütleler doğrudan işin içine girmiştir. 

 Denk. (4.7)’deki radyal Schrödinger denklemi etkin kütle yaklaşımı yardımıyla 

BenDaniel-Duke şartını kullanarak yazılırsa  
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elde edilir. Denklemde sonlu fark denklemlerinden birinci türev ifadesi olan denklem 

         [               ]     yazılırsa 
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denklemi elde edilir. Denk. (4.23) düzenlenirse  
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elde edilir. Bu denklemde           dönüşümü yapılırsa  
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denklemi bulunur. Bu denklem (i)’ye bağlı indisli bir biçimde yazılırsa 
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Şekil 4.3. Bölünmüş uzaydaki (i) indislerinin gösterimi 

 

denklemi elde edilir (Harrison, 2005). Bu denklemdeki (i+1/2) ve (i-1/2) indis değerleri 

Şekil (4.3)’te gösterilmiştir. Köşegen matris haline getireceğimiz Denk.(4.26) 

düzenlenirse  
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denklemi bulunur. 

 

4.4. Dielektrik Katsayı Uyuşmazlığı 

 

Kesim (4.3)’ te anlatılan etkin kütle uyuşmazlığına benzer şekilde, Şekil 4.2’den 

de görülebileceği gibi kuantum heteroyapıların üretildiği malzemelerin dielektrik 

katsayıları birbirinden farklı olabilir. Kuyu bölgesindeki malzemenin dielektrik 

katsayısı    , bariyer bölgesindeki malzemenin dielektrik katsayısı ise     dir. 

Denk.(4.15) ile verilen Poisson denklemi yeniden yazılacak olursa  

 

 

  
    

  

  
 

 

 
    

  

  
  

    

  
                                                                                            

 

haline gelir. Sonlu fark denklemlerinde birinci türev ifadesi denklemde yerine yazılırsa  

denklem 

 

i-3 i-2 i-1 i i+1 i+2 i+3 

i-1/2 i+1/2 
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şeklinde olur. Bu denklem düzenlenir ve            dönüşümü yapılırsa  
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elde edilir. Denk.(4.30) indisli biçimde yazılır ve gerekli düzenlemeler yapılırsa  
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denklemi elde edilir. 

 

4.5. Hartree Yaklaşımı 

 

Bir    sınırlandırma potansiyelinde, elektronların birbiriyle etkileştiği N tane 

elektrondan oluşan bir sistem için Schrödinger denklemi,   

 

                                                                                                                       

 

ile, Hamiltoniyen ifadesi ise 
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ile verilir. Burada   dielektrik geçirgenliktir. Sayısal bile olsa bu denklemin tam bir 

çözümü imkânsızdır. Bu nedenle denklemi çözmek için bazı yaklaşımlar kullanmak 
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gerekir. Kuantum noktalar ve atomlar arasındaki olağanüstü benzerlik sayesinde 

problemi çözmek için atom fiziği yöntemleri kullanılabilir. Bu yöntemlerden biride 

Hartree yaklaşımıdır. 

 Hartree yaklaşımı, çok elektronlu sistemlerin öz-uyumlu (self-consistent) 

hesaplarında yoğun bir şekilde kullanılan en basit yöntemlerden biridir. Hartree 

yaklaşımında, çok elektronlu bir yapıdaki bir elektronun ortamdaki diğer elektronlar 

tarafından oluşturulan ortalama bir elektrostatik Coulomb potansiyeli içerisinde hareket 

ettiği varsayılır. Yöntem basit olmasına rağmen, oldukça iyi doğrulukta sonuçlar 

vermektedir. Hartree yaklaşımında çok elektron Schrödinger denklemi, tek elektron 

Schrödinger denklemine dönüştürülerek daha da basitleştirilir. Bu yapılırken 

Schrödinger denklemine, elektron elektron etkileşmelerinin toplamı direkt olarak 

eklenmez, bunun yerine bir elektron üzerine, yapı içerisindeki diğer elektronların 

ortalama etkisi denkleme eklenir.  

  

      , elektronlar arası etkileşmeden kaynaklanan Coulomb veya Hartree potansiyeli 

aşağıdaki Poisson denkleminin çözülmesiyle belirlenir. 

 

                                                                                                                                  

 

Buradaki toplam yük yoğunluğu       
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ile verilir. Böylece çok elektronlu bir sistemin Schrödinger denklemi, tek elektronlu 

sistemin Schrödinger denklemine indirgenmiş olur ve   
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 )             ]                                                                          

 

şeklinde yazılır. Burada    , i. elektronun enerjisidir. Sistemin toplam enerjisi ise  
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  ∑   
 

 
∫  

 

 

   

              
                                                                                    

 

ile verilir (See ve ark., 2002). 

 

4.6. Elektronik Yapı Hesabı 

 

Bu tez çalışmasında iki elektronlu ve çok tabakalı küresel CdSe/ZnS/CdSe/ZnS 

(yani çekirdek/kabuk/kuyu/kabuk)  bir kuantum noktası dikkate alındı. Çok tabakalı bir 

küresel kuantum nokta yapı genel olarak aralarında belli bir mesafe bulunan iç içe 

geçmiş iki küresel kabuk gibi göz önüne alınabilir. Böyle bir yapı Şekil 4.4’te 

gösterilmiştir. 

Şekilden de görüldüğü gibi çok tabakalı kuantum nokta yapısı, birisi çekirdek 

diğeri kuyu olmak üzere iki tane CdSe nanoyapı içerir. Bu yapılar eş merkezli ve iç 

içedir. R1 yarıçaplı CdSe çekirdek malzemesi, CdSe’ye göre daha geniş band aralığına 

sahip ZnS kabuk ile kaplanır. Kabuk kalınlığı Ts=R2-R1 dir. Bu yapı Tw=R3-R2 

genişlikli kuyu bölgesi oluşturmak için CdSe ile daha kaplanır. Son olarak tüm yapı, 

kuyu tabakasında bir sınırlandırma bölgesi oluşturmak için ZnS kabuk malzemesi ile 

kaplanır ve tüm yapı ZnS malzeme içerisine gömülü durumdadır. Elde edilen bu 

heteroyapının potansiyel profili Şekil 4.5’te görüldüğü gibidir. 

Bu yapıda, donor safsızlığı çekirdek bölgesi merkezinde alındı. Burada 

çekirdek/kabuk/kuyu/kabuk kuantum nokta yapıda bulunan iki elektronun birbiriyle 

etkileştiği göz önüne alındı.  

 

 

 

Şekil 4.4. Çok tabakalı küresel kuantum nokta yapısının şematik gösterimi 

CdSe 

ZnS 
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Şekil 4.5. Çok tabakalı küresel kuantum nokta yapısının potansiyel profili 

 

 

 

Etkin kütle yaklaşımında ve BenDaniel-Duke sınır şartlarında, çok tabakalı bir 

küresel simetrik kuantum nokta için safsızlık durumuda göz önüne alındığında, tek 

parçacık Schrödinger denklemi  

 

[ 
  

 
 ⃗⃗  (

 

  
    

 ⃗⃗  )       
   

     
      ]                                                

 

ile verilir. Burada ilk terim elektronun kinetik enerji terimi,   indirgenmiş Planck sabiti,  

  
     elektronun konuma bağlı etkin kütlesi,   elektronik yük,     elektronlar 

arasındaki öz uyumlu Hartree potansiyelidir. Üçüncü terim elektronla hidrojenik donor 

safsızlık arasındaki Coulomb etkileşimi,   safsızlık yüküdür.       elektronun konuma 

bağlı sınırlandırıcı potansiyeli,       konuma bağlı dielektrik sabitidir.      tek parçacık 

enerji özdeğerleri,        elektronun radyal dalga fonksiyonunu göstermektedir. Burada 

    ise kuantum noktanın merkezinde bir hidrojenik donor safsızlığı vardır ve bu 

yapı negatif yüklü donor merkezi (   ) olarak adlandırılır. Ancak      ise safsızlık 

atomu yoktur ve yapı iki elektronlu kuantum nokta olarak adlandırılır.  

 Göz önüne alınan yapı için sınırlandırıcı potansiyelin şematik gösterimi, Şekil 

4.5’te gösterilmiş olup matematiksel ifadesi ise 

r R1 0 

V(r) 

R2 

Vb Vb 

R3 

CdSe CdSe ZnS ZnS 

Ts Tw 
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     {

                          

                         

                          

                                        

                                                                                           

biçimindedir. Burada    , CdSe ve ZnS malzemeleri arasındaki iletim bandında oluşan 

sınırlandırma potansiyelidir. Çok tabakalı küresel simetrik bir kuantum nokta yapı için 

Denk.(4.38) ile verilen Schrödinger denklemini çözerken kuantum mekaniksel 

süreklilik şartının sağlanması için BenDaniel-Duke sınır şartları uygulanmıştır. Şekil 

(4.5)’te göz önüne alınan potansiyel profiline göre Denk.(4.38)’deki Schrödinger 

denklemi için BenDaniel-Duke sınır şartları 

      |    
       |    
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ile ifade edilebilir. Burada         ve        sırasıyla elektronun, CdSe ve ZnS 

malzemeleri içerisindeki etkin kütleleridir.  

 Yapı içerisinde birden fazla elektron olması durumunda elektronlar arası 

etkileşmeden kaynaklanan elektrostatik Coulomb potansiyelleri, Poisson denkleminin 

çözülmesiyle belirlenir. Poisson denklemi ara yüzey kutuplanmalarını da içerecek 

biçimde  
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olarak yazılabilir. Burada        elektron yoğunluğu,      boşluğun dielektrik 

geçirgenliğidir.        elektron yoğunluğu 

 

      
 

  
∑       ∑|    

       |
 
 

 

  

  

   

 |      
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ifadesinden belirlenir. Burada          terimi, spin ve manyetik dejenerelikleri, p ve 

np sırasıyla tam dolu kabukların açısal momentum kuantum sayısı ve baş kuantum 

sayısını, q kısmen dolu son kabuktaki elektronların ve deşiklerin sayısını, nq ve lq 

sırasıyla son kabuğun baş kuantum sayısını ve açısal momentum kuantum sayısını 

göstermektedir. Hartree yaklaşımında iki elektronun oluşturduğu ortalama bir 

potansiyelde bir elektronun hareket ettiği göz önüne alınır. Bu uygulamada değiş-tokuş 

ve korelasyon etkileri dikkate alınmamıştır. Sonuç olarak yük yoğunluğu  

 

      
 

  
 |      

       |
 
                                                                                                            

 

ile verilir.  

 Sistemin elektronik ve optik özelliklerini belirlemek için çok tabakalı iki 

elektronlu kuantum nokta yapıyı küresel simetrik kabul edildi. Hesaplamalar Hartree 

yaklaşımında Denk. (4.38), Denk. (4.41), Denk. (4.43), Poisson-Schrödinger 

denklemlerinin tam sayısal öz uyumlu (self consistent) çözümlerine bağlı olarak 

gerçekleştirildi. Poisson-Schrödinger denklemlerinin bu öz uyumlu çözümünde takip 

ettiğimiz alğoritma aşağıdaki gibi olur: 

 

 Başlangıçta Hartree potansiyeli          alınarak Denk.(4.38) ile gösterilen 

tek parçacık Schrödinger denklemi sadece sınırlandırıcı potansiyel       etkisi 

altında çözülür ve tek elektron     enerji seviyeleri ve        dalga 

fonksiyonları belirlenir.  

 Bu        dalga fonksiyonlarını, Denk.(4.43)’de kullanılarak elektronik yük 

yoğunluğu        belirlenir. 

 Bu       elektronik yük yoğunluğunu, Denk.(4.41)’te kullanarak Poisson 

denklemi çözülür ve         Hartree potansiyelleri belirlenir.  
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Şekil 4.6. Schrödinger-Poisson denkleminin öz uyumlu çözümü için kullanılan algoritmanın akış şeması 

ile gösterimi 

 

Evet 

𝜙𝑠𝑐 𝑟    
 

𝑅𝑛𝑙 𝑟  𝑣𝑒 𝜀𝑛𝑙 

𝑅𝑛𝑙 𝑟  

𝜌𝑒 𝑟  
 

 𝜋
𝑞|𝑅𝑛𝑞 𝑙𝑞

𝑒𝑙𝑒𝑐  𝑟 |
 
 

 

 

𝜌𝑒 𝑟  

 ⃗⃗ 𝜅 𝑟  ⃗⃗ 𝜙𝑠𝑐  
𝑒

𝜀 
𝜌𝑒 𝑟  

𝜙𝑠𝑐 

 

 

𝐻 𝑅𝑛𝑙 𝑟  𝜀𝑛𝑙𝑅𝑛𝑙 𝑟  

Ö𝑧𝑢𝑦𝑢𝑚𝑙𝑢  ö𝑧ü𝑚 

Yeterli 

yakınsama? 

 

Hayır 
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        Hartree potansiyeli         sınırlandırıcı potansiyele eklenerek birinci 

adıma dönülür ve Denk.(4.38) ile verilen Schrödinger denklemi yeniden 

çözülür. Yeni enerji değerleri ve dalga fonksiyonları bulunur. 

 Son olarak yakınsama kontrolü yapılır. Döngü yeterince iyi bir yakınsama 

sağlanıncaya kadar devam ettirilir. Yakınsama sağlanınca döngüden çıkılır. 

Yukarıda anlatılan döngü için akış şeması, Şekil 4.6’da gösterilmiştir. Tek parçacık 

enerji özdeğerlerini ve dalga fonksiyonunu belirlemek için karşılaşılan denklemlerin 

çözümünde sayısal analiz tekniklerinden matris köşegenleştirme tekniği kullanıldı. 

Bunun için Hamiltoniyen operatörü sonlu fark denklemlerinden yararlanılarak yazıldı 

ve Schrödinger denklemi, Kesim (4.3)’te anlatıldığı gibi bir matris özdeğer denklemine 

indirgendi. Bu matrisin özdeğer ve özvektörleri EISPACK altprogramı kullanılarak 

belirlendi. İki elektronlu kuantum nokta için toplam enerji  

 

     ∑       
 

        

 

   

∫          
                                                                     

 

ile verilir. Elektronlar arasındaki Coulomb etkileşimi iki kez sayıldığı için bunlardan 

biri toplam enerji hesaplamalarından çıkartılır.  

 İki elektronlu çok tabakalı yarıiletken küresel bir kuantum nokta yapısında 

negatif yüklü donor merkezinin       bağlanma enerjisi  

 

    
                                                                                                                

 

olarak tanımlanır. Burada      kuantum noktada safsızlığın olmadığı durumda tek bir 

elektronun taban durum enerjisidir.         ve         sırasıyla nötr donorun ve 

negatif yüklü donor merkezinin en düşük enerji durumudur.  

 Sistemin elektronik özellikleri bu şekilde belirlendikten sonra, sistemin optik 

özelliklerinide incelemek için Schrödinger-Poisson denklemlerinin çözümlerinden elde 

edilen radyal dalga fonksiyonları ve enerji özdeğerleri kullanılarak band içi seviyeler 

arası optik soğurma ve bu seviyeler arasındaki osilatör şiddetleri hesaplandı. 

İncelenecek sistem için optik geçiş osilatör şiddetleri, Denk.(3.58), lineer optik soğurma 

katsayısı Denk.(3.59), üçüncü derece lineer olmayan optik soğurma katsayısı ise 

Denk.(3.60) kullanarak hesaplanmıştır. 
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5. HESAPLAMA SONUÇLARI  

 

5.1. Giriş 

 

Bu bölümde, bu tez çalışmasında ele alınan iki elektronlu ve çok tabakalı küresel 

CdSe/ZnS/CdSe/ZnS bir kuantum nokta yapı için bir önceki bölümde anlatılan 

hesaplama teknikleri ve fiziksel yaklaşım yöntemleri kullanılarak yapılan hesaplama 

sonuçları verilecek ve elde edilen sonuçlar tartışılacaktır. Bu çalışmada iki elektronlu ve 

çok tabakalı yarıiletken kuantum noktasının elektronik ve optik özellikleri incelenmiştir.  

Bu özellikleri incelemek için gerekli olan enerji özdeğerlerini ve bu enerji 

özdeğerlerine karşılık gelen dalga fonksiyonlarını belirlemek için, Poisson-Schrödinger 

denklemleri, etkin kütle ve Hartree yaklaşımında öz-uyumlu olarak çözülmüştür. 

Ayrıca, iki elektronlu ve çok tabakalı yarıiletken küresel kuantum noktasının 

merkezinde bulunan negatif yüklü hidrojenik donor safsızlığının varlığında, tüm 

hesaplamalar tekrar edilmiş ve sonuçlar karşılaştırılmalı olarak verilmiştir. 

İki elektronlu ve çok tabakalı küresel kuantum nokta yapının, negatif yüklü 

hidrojenik donor safsızlığının olmadığı (Z=0) durumda ve safsızlığın olduğu (Z=1) 

durumda, taban durum (1S) ve uyarılmış durum (1P) seviyelerine ait, tek parçacık enerji 

değerleri, toplam enerji değerleri, safsızlık bağlanma enerjileri ve olasılık yoğunluğu 

gibi elektronik özellikleri, farklı çekirdek yarıçapları, farklı bariyer kalınlıkları ve farklı 

kuyu genişlikleri için hesaplanmış ve bu parametrelere bağlı olarak incelenmiştir. 

Yapının elektronik özelliklerinin incelenmesinin yanında, sistemin taban durumunun bir 

fotonla uyarılması halinde meydana gelen geçişlere ait osilatör şiddetleri, lineer optik 

soğurma katsayıları ve üçüncü derece lineer olmayan optik soğurma katsayıları gibi 

optik özellikleri incelenmiş ve bunlarla ilgili hesaplama sonuçları verilmiştir. Sonuçlar 

hem safsızlığın olduğu hem de olmadığı durumlar için, çekirdek yarıçapının, bariyer 

kalınlığının ve kuyu genişliğinin bir fonksiyonu olarak verilmiştir. 

Hesaplamalarda          olan atomik birim sistemleri kullanılmış ve 

sonuçlar bu birim sisteminde verilmiştir. Burada göz önüne alınan yapı CdSe/Zns/ 

CdSe/Zns çok tabakalı bir kuantum noktası olup malzeme parametreleri olarak bu 

yapıya ait malzeme parametreleri kullanılmıştır. Yani            ,             , 

          ,            ,          ’ dır (Şahin ve ark., 2009; Hamizi ve 

Johan, 2012). Buradaki   , boşluğun dielektrik geçirgenliği,   , serbest elektron kütlesi 

  ise malzemenin kırılma indisidir.  Dolayısıyla CdSe için etkin Bohr yarıçapı   
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 ve etkin Rydber enerjisi ise   

  
    

        
 ‘dir. Bunların sayısal değerleri yaklaşık 

olarak   
          ve   

           ’dir. Yine bu yapı için sınırlandırıcı 

potansiyelin yüksekliği            olarak alınmıştır. 

 

5.2. Elektronik Özelliklerin Çekirdek Yarıçapı ( R1 ) ile Değişimi 

 

İki elektronlu ve çok tabakalı yarıiletken küresel bir kuantum noktası için,  

safsızlığın olmadığı durum (Z=0)  ve safsızlığın olduğu durum (Z=1) için, tabaka 

kalınlıklarına bağlı olarak, elektronların yoğunluk dağılımları Şekil 5.1’de 

verilmektedir.  

Şekil 5.1’de üst panelde (a, b, c) bariyer genişliği Ts= 0.2a0, alt panelde (d, e, f) 

ise bariyer genişliği Ts= 0.4a0 dır. Siyah ve kırmızı çizgiler sırasıyla, safsızlığın 

olmadığı (Z=0) ve safsızlığın olduğu (Z=1) duruma karşılık gelmektedir. Kesikli 

çizgiler ise tek parçacık enerji seviyelerini göstermektedir.  
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Şekil 5.1. Çeşitli çekirdek yarıçapları     , farklı bariyer genişlikleri (Ts) ve kuyu genişliği          

için yarıçapın fonksiyonu olarak elektronların olasılık dağılımları. Siyah ve kırmızı çizgiler sırasıyla, 

safsızlığın olmadığı (Z=0) ve safsızlığın olduğu (Z=1) duruma karşılık gelmektedir. Kesikli çizgiler ise 

tek parçacık enerji seviyelerini göstermektedir.  
 



 

 

54 

  Grafikten de görüldüğü gibi, R1 çekirdek yarıçapının küçük değerlerinde, gerek 

safsızlığın olmadığı durum, gerekse safsızlığın olduğu durum için, elektronların kuyu 

bölgesinde bulunma olasılığı, çekirdek bölgesinde bulunma olasılığından daha fazla 

olmaktadır. Çekirdek yarıçapı arttıkça, enerjinin minimum olma ilkesi gereği,  

elektronların çekirdek bölgesinde bulunma olasılığı artmaya başlamaktadır. Bununla 

birlikte elektronlar,  kuyu bölgesinin etkisini hala hissetmektedir. Belirli yarıçap 

değerlerinden sonra, hem Z=0 durumunun hem de Z=1 durumunun olasılık 

yoğunlukları,  çekirdek bölgesinde maksimum olmaktadır. Yani elektronlar, artık kuyu 

bölgesinin etkisini hissetmemekte ve dolayısıyla kuyu bölgesinin,  enerji seviyeleri 

üzerindeki etkisi kaybolmaktadır.  

Şekil 5.1’den de görüldüğü gibi safsızlığın olmadığı Z=0 durumunda elektronlar, 

birbirlerinden Coulomb itmesi nedeniyle uzaklaşacakları için, olasılık yoğunluğu 

kuantum noktasının duvarına doğru kaymaktadır. Safsızlığın olduğu Z=1 durumunda ise 

safsızlık, elektronları birbirine yaklaştırıp daha dar bir alanda yoğunlaştıracağı için 

olasılık yoğunluğu kuantum noktasının merkezine doğru kaymaktadır.  

Kuyu genişliği Tw=0.4a0 için tabaka genişliklerine bağlı olarak elektronların 

bulunma olasılıkları Şekil 5.2.’de gösterilmektedir. Üst ve alt paneller sırasıyla Ts=0.2a0 

ve Ts=0.4a0’a karşılık gelmektedir. Siyah ve kırmızı çizgiler sırasıyla, Z=0 ve Z=1 

durumuna karşılık gelmektedir. Kesikli çizgiler ise tek parçacık enerji seviyelerini 

göstermektedir.   

Grafiğe baktığımızda, Şekil 5.1 ile benzer olarak, çekirdek yarıçapı, kuyu 

genişliğine yaklaşık eşit (R1Tw) veya küçük (R1<Tw) olduğunda, minumum enerji 

ilkesine göre elektronların kuyu bölgesinde bulunma olasılığı daha fazla olmakta iken 

çekirdek yarıçapı, kuyu genişliğinden daha büyük (R1>Tw) olduğunda, elektronların 

çekirdek bölgesinde bulunma olasılığı daha fazla olmaktadır.  

Şekilden de görüldüğü gibi, safsızlığın olduğu durumda, çekirdek yarıçapı 

R1=0.4a0 ve bariyer genişliği Ts=0.2a0 olduğunda elektronların az da olsa çekirdek 

bölgesinde bulunma olasılığından söz edilebilirken, Ts=0.4a0 olduğunda elektronların 

çekirdek bölgesinde bulunma olasılığı yaklaşık sıfır olur. Elektronlar artık tamamen 

kuyu bölgesindedirler. Benzer şekilde, safsızlığın olmadığı durumda R1=0.8a0 ve 

Ts=0.2a0 için, elektronların kuyu bölgesinde bulunma olasılığından az da olsa 

bahsedilebilirken, şeklin alt panelinden de görülebileceği gibi, aynı çekirdek 

yarıçapında, Ts=0.4a0 olduğunda, elektronların kuyu bölgesinde bulunma olasılığı yok 

olur ve artık elektronlar neredeyse çekirdek bölgesinde lokalize olmuşlardır. Yani, çok  
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Şekil 5.2. Çeşitli çekirdek yarıçapları     , farklı bariyer genişlikleri (Ts) ve kuyu genişlikleri          

için yarıçapın fonksiyonu olarak elektronların olasılık dağılımları. Siyah ve kırmızı çizgiler sırasıyla, 

safsızlığın olmadığı (Z=0) ve safsızlığın olduğu (Z=1) duruma karşılık gelmektedir. Kesikli çizgiler ise 

tek parçacık enerji seviyelerini göstermektedir.  
  

 

kabuklu kuantum nokta yapıların elektronik özelliklerinin üzerinde, kabuk kalınlığının 

büyük bir etkisinin olduğu görülmektedir. 

İki elektronlu çok tabakalı yarıiletken küresel bir kuantum noktası için,  

safsızlığın olmadığı durum ve safsızlığın olduğu durum için, ayrı ayrı taban durum (1s) 

ve uyarılmış durum (1p) tek parçacık enerji seviyelerinin R1 çekirdek yarıçapına bağlı 

olarak değişimleri, Şekil 5.3’te verilmiştir. Hesaplamalarda, bariyer genişliği Ts=0.2a0 

olarak alınmış olup sonuçlar üç farklı kuyu genişliği için, Tw=0.4a0, Tw=0.6a0 ve 

Tw=0.8a0, karşılaştırmalı olarak verilmiştir.  

Grafikten de görüldüğü gibi, enerji ile yarıçap arasında E∝ 1/R
2
 şeklinde bir 

ilişki olduğu için hem taban durum tek parçacık enerjileri, hem de uyarılmış durum tek 

parçacık enerjileri artan R1 değerleri ile birlikte azalma eğilimi sergilemektedir. Yine 

grafiklere baktığımızda, farklı kuyu genişlikleri için, Tw=0.4a0, Tw=0.6a0 ve Tw=0.8a0, 

hem Z=0 hem de Z=1durumlarında, taban ve uyarılmış durum tek parçacık enerjileri 

belirli bir R1 değerine kadar, farklı değerlere sahipken, bu yarıçap değerinden sonra 

taban durum tek parçacık enerjileri kendi aralarında, uyarılmış durum tek parçacık  
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Şekil 5.3. Sabit bariyer kalınlığı (Ts=0.2a0) ve farklı kuyu genişlikleri için, Tw=0.4a0, Tw=0.6a0 ve 

Tw=0.8a0, safsızlığın olmadığı (Z=0) ve olduğu (Z=1) durumları için, taban durum ve uyarılmış durum tek 

parçacık enerjilerinin çekirdek yarıçapı (R1) ile değişimi 

 

enerjileri de kendi aralarında birbirlerine yaklaşmakta ve çekirdek yarıçapının daha da 

artmasıyla birlikte, aynı enerji değerlerine sahip olmaktadırlar. Benzer çalışmalar tek 

elektronlu yapılar içinde gözlenmiştir (Taş ve Şahin, 2012a). Z=0 durumunda, taban 

durum tek parçacık enerjileri R1=1.4a0 civarında aynı enerji değerine sahip olurken 

uyarılmış durum tek parçacık enerjileri R1=1.8a0 civarında aynı enerji değerlerine sahip 

olmaktadır. Z=1 durumunda ise taban durum tek parçacık enerjileri R1=1.0a0 civarında 

aynı değere sahip olurken uyarılmış durum tek parçacık enerjileri ise R1=1.5a0 civarında 

aynı değerlere sahip olmaktadır. 

Bu durumun fiziksel nedenini açıklayacak olursak; çekirdek yarıçapının (R1) 

küçük değerlerinde, gerek taban durum,  gerekse uyarılmış durum için elektronun kuyu 

bölgesinde bulunma olasılığı, çekirdek bölgesinde bulunma olasılığından daha fazla 

olmaktadır. Çekirdek yarıçapı arttıkça, enerjinin minimum olma ilkesi gereği, çekirdek 

bölgesinde bulunma olasılığı artmaya başlamaktadır. Bununla birlikte elektron, kuyu 

bölgesinin etkisini hala hissetmektedir. Yukarıda belirtilen yarıçap değerlerinden sonra, 

hem taban durumun hem de uyarılmış durumun olasılık yoğunlukları, çekirdek 

bölgesinde maksimum olmaktadır. Yani elektronlar, artık kuyu bölgesinin etkisini 

hissetmemekte ve dolayısıyla kuyu bölgesinin, enerji seviyeleri üzerindeki etkisi 

kaybolmaktadır. 
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Şekilden de anlaşılacağı gibi, safsızlığın varlığında, hem taban hem de uyarılmış 

durum tek parçacık enerji seviyesi, safsızlığın olmadığı, durumdaki tek parçacık enerji 

değerlerinden daha küçüktür. Bu durum, safsızlık atomunun çekici Coulomb 

potansiyelinden kaynaklanmaktadır. Aynı zamanda bu potansiyelin taban durum tek 

parçacık enerji seviyesine olan etkisi daha fazla olduğundan dolayı, Z=1 durumunda 

taban durum tek parçacık enerjisi ile uyarılmış durum tek parçacık enerjisi arasındaki 

farkın, Z=0 durumundaki farktan, daha büyük olduğu görülmektedir. 

Safsızlığın olmadığı durumda tek parçacık enerji seviyelerine, sadece potansiyel 

duvarlarının etkisi söz konusu iken, safsızlığın olduğu durumda,  bu etkiye ilaveten bir 

de çekici bir Coulomb potansiyelinden kaynaklanan etki gelmektedir. Coulomb 

potansiyelinin çekici etkisinin taban durum üzerine olan etkisi, uyarılmış durum üzerine 

olan etkisinden daha fazla olduğundan,  taban durumda hissedilir bir düşüş meydana 

getirmekte ve böylece bu iki seviye arası enerji farkı daha büyük olmaktadır.    

Bariyer genişliği Ts=0.4a0 ve üç farklı kuyu genişliği için, Tw=0.4a0, Tw=0.6a0 ve 

Tw=0.8a0, Z=0 ve Z=1 durumları için, taban durum (1s) ve uyarılmış durum (1p) tek 

parçacık enerji seviyelerinin R1 çekirdek yarıçapına bağlı olarak değişimleri, Şekil 

5.4’te verilmiştir. 

Grafikten de anlaşılacağı gibi, Şekil 5.3’e benzer olarak, hem taban durum tek 

parçacık enerjileri hem de uyarılmış durum tek parçacık enerjileri artan R1 değerleri ile 

birlikte azalma eğilimi göstermektedir. Farklı kuyu genişlikleri için, hem safsızlığın 

olmadığı hem de safsızlığın olduğu durumlarında, taban ve uyarılmış durum tek 

parçacık enerjileri belirli bir R1 değerine kadar, farklı değerlere sahipken, bu yarıçap 

değerinden sonra taban ve uyarılmış durum tek parçacık enerjileri kendi aralarında 

birbirlerine yaklaşmakta ve çekirdek yarıçapının daha da artmasıyla birlikte, aynı enerji 

değerlerine sahip olmaktadırlar. Safsızlığın olmadığı durumunda, taban durum tek 

parçacık enerjileri R1=1.2a0 civarında aynı enerji değerine sahip olurken, uyarılmış 

durum enerjileri R1=1.6a0 civarında aynı enerji değerlerine sahip olmaktadır. Safsızlığın 

olduğu durumunda ise taban durum tek parçacık enerjileri, R1=0.8a0 civarında aynı 

değere sahip olurken, uyarılmış durum tek parçacık enerjileri ise R1=1.4a0 civarında 

aynı değerlere sahip olmaktadır. Safsızlığın varlığında, hem taban hem de uyarılmış 

durum enerji seviyesi, safsızlığın olmadığı andaki enerji değerlerinden daha küçüktür. 

Bu durum, safsızlığın çekici Coulomb potansiyelinden kaynaklanmaktadır. Yine şekil 

dikkatli bir biçimde incelenecek olursa, safsızlığın olmadığı durumda taban durum ve 

uyarılmış durum arası enerji farkı, safsızlığın olduğu duruma göre daha küçüktür.  
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Şekil 5.4. Sabit bariyer kalınlığı (Ts=0.4a0) ve farklı kuyu genişlikleri için, Tw=0.4a0, Tw=0.6a0 ve 

Tw=0.8a0, Z=0 ve Z=1 durumları için, taban durum ve uyarılmış durum tek parçacık enerjilerinin çekirdek 

yarıçapı (R1) ile değişimi 

 

 Şekil 5.4 incelenecek olursa, safsızlığın olmadığı ve safsızlığın olduğu 

durumlarda, belirli R1 değerlerinde taban durum tek parçacık enerjilerinde, ani düşüşler 

görülmektedir. Bu ani düşüşler, Z=0 durumunda, kuyu genişliği Tw=0.4a0 iken 

R10.6a0, Tw=0.6a0 için R1=0.9a0 ve Tw=0.8a0 için R1=1.1a0 değerlerinde olmaktadır. 

Benzer şekilde Z=1 durumunda ise, ani düşüşler Tw=0.4a0 iken R1=0.5a0, Tw=0.6a0 için 

R10.6a0 ve Tw=0.8a0 için R1=0.8a0 değerlerinde olmaktadır. Hem Z=0 durumunda 

hemde Z=1 durumunda, kuyu genişlikleri arttıkça, ani düşüşler artan R1 değerlerinde 

olmaktadır. Z=1 durumundaki düşüşlerin, Z=0 durumundaki düşüşlere göre, daha 

keskin olduğu Şekil 5.4’te görülmektedir. Şekil 5.3 ve Şekil 5.4 birlikte incelenecek 

olursa, bariyer genişliği Ts=0.2a0 olduğunda, hem Z=0 hem de Z=1 durumlarında taban 

durum tek parçacık enerjilerinde herhangi bir ani düşüş gözlenmezken, Ts=0.4a0 

olduğunda ise, Z=0 ve Z=1 durumlarında taban durum tek parçacık enerjilerinde ani 

düşüşler görülmektedir. Buradan tek parçacık enerjilerinin, tabaka kalınlıklarında 

etkilendiği anlaşılmaktadır.  

Çok tabakalı bir kuantum nokta heteroyapıda, farklı kuyu genişlikleri, Tw=0.2a0, 

Tw=0.4a0, Tw=0.6a0, Tw=0.8a0, ve farklı kabuk kalınlıkları, Ts=0.2a0, Ts=0.4a0, için, iki 

elektron ve negatif yüklü donor merkezinin toplam enerjilerinin, çekirdek yarıçapı R1’le 

değişimi Şekil 5.5’te gösterilmektedir. Grafikte safsızlığın olmadığı Z=0 durumu iki 
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elektron durumuna, safsızlığın olduğu Z=1 durumu ise negatif yüklü donor merkezine 

karşılık gelmektedir.  

Grafiktende görüldüğü gibi, hem üst paneldeki bariyer genişliği Ts=0.2a0 için 

hem de alt paneldeki bariyer genişliği Ts=0.4a0 için, toplam enerjiler artan R1 değerleri 

ile birlikte azalma eğilimi göstermektedir. Bu azalma,  kuyu genişliği Tw=0.2a0 için 

daha belirgindir. Yine grafiklere baktığımızda, farklı kuyu genişlikleri için, hem 

safsızlığın olmadığı hem de safsızlığın olduğu durumlarda, toplam enerjiler belirli bir 

R1 değerine kadar, farklı değerlere sahipken, bu yarıçap değerinden sonra  
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Şekil 5.5. Farklı kuyu genişlikleri ve kabuk kalınlıkları için, çekirdek yarıçapı R1’in bir fonksiyonu olarak 

çok tabakalı bir kuantum noktasının toplam enerjisi 
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toplam enerjiler kendi aralarında birbirlerine yaklaşmakta ve çekirdek yarıçapının daha 

da artmasıyla birlikte, aynı enerji değerlerine sahip olmaktadırlar. Grafikte hem alt hem 

de üst panalde, Z=0 durumunda toplam enerjiler,  R1=1.2a0 için aynı enerji değerine 

sahip olurken Z=1durumunda toplam enerjiler R1=0.8a0 için aynı enerji değerlerine 

sahip olmaktadır ve bu yarıçap değerlerinden sonra toplam enerjiler, kuyu genişliği 

Tw’dan bağımsız hale gelmektedirler.  

 Bu durumun fiziksel sebebi şöyle açıklanabilir: Küçük çekirdek yarıçaplarında 

elektronlar daha enerjik ve elektronlar arası Coulomb itmesi daha büyük olduğu için 

toplam enerjiler, kuyu bölgesi boyutundaki değişimlerden büyük ölçüde 

etkilenmektedirler. Çekirdek yarıçapı R1 yukarıda belirtilen değerlere ulaştığında, 

elektronlar neredeyse tamamen çekirdek bölgesinde bulunurlar ve artık elektronlar kuyu 

bölgesinden etkilenmezler. Kuyu genişliği Tw, çekirdek yarıçapı R1 ile karşılaştırılabilir 

olduğunda (R1Tw) elektronun kuyu bölgesinde bulunma olasılığı daha fazladır. Buna 

karşın çekirdek yarıçapının kuyu genişliğinden büyük olduğu (R1Tw) durumlarda ise 

elektronun çekirdek bölgesinde bulunma olasılığı çok daha fazla olmaktadır.  

 Şekil 5.5’te üst panel ve alt paneldeki grafikleri incelediğimizde, bütün 

durumlarda çift elektronlu kuantum nokta yapının toplam enerjisinin, negatif yüklü 

donor merkezinin toplam enerjisinden daha büyük olduğu görülmektedir. Yani Z=1 

durumdaki toplam enerji, Z=0 durumdaki toplam enerji değerlerinden daha küçüktür. 

Bu durum, elektronlar arası itici Coulomb etkileşmesi, tek parçacık enerjisini 

arttırdığından dolayı, safsızlığın çekici Coulomb potansiyelinin bu enerjiyi biraz aşağı 

çekmesinden kaynaklanmaktadır.  

 Hem üst panel hem de alt paneldeki grafikleri incelediğimizde belirli çekirdek 

yarıçapı R1 civarında  toplam enerjilerde ani düşüşlerin olduğu görülmektedir. Üst 

panelde, Z=0 durumunda, bariyer genişliği Ts=0.2a0 için sadece kuyu genişliği 

Tw=0.8a0’da ani bir düşüş gözlemlenirken, Z=1 durumunda ise farklı kuyu genişlikleri 

için herhangi bir ani düşme görülmemektedir. Bu ani düşüşler, şeklin alt panelinde de 

görülebileceği gibi, hem Z=0 durumunda hem de Z=1 durumunda, bariyer genişliği 

Ts=0.4a0 için kuyu genişliği Tw>0.2a0 olduğunda çok daha belirgindir. Bu değişiklikler, 

toplam enerji seviyelerinin, çekirdek ve kuyu bölgeleri arasındaki kabuk 

kalınlıklarından etkilendiğini göstermektedir.    

 Şekil 5.6’da negatif yüklü donor merkezi (  )’ nin bağlanma enerjisinin, iki 

farklı bariyer kalınlığı, Ts=0.2a0 ve Ts=0.4a0, ve farklı kuyu genişlikleri, Tw=0.2a0, 

Tw=0.4a0, Tw=0.6a0 ve Tw=0.8a0, için çekirdek yarıçapı R1 ile değişimi verilmiştir. 
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Şeklin üst ve alt panelinden de görüldüğü gibi, çekirdek yarıçapının neredeyse R1<1.2a0 

olduğu değerlerde, bağlanma enerjileri oldukça farklı karakterler sergilemektedir. 
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Şekil 5.6. Farklı kuyu genişlikleri ve kabuk kalınlıkları için, çekirdek yarıçapı R1’in bir fonksiyonu olarak 

çok tabakalı bir kuantum noktasının bağlanma enerjisi 
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Üst panele baktığımızda, ilk önce bağlanma enerjilerinin, artan çekirdek yarıçapı 

R1 ile azaldığı görülmektedir. Bu azalmaların, küçük kuyu genişliği Tw değerleri için 

daha küçük, artan kuyu genişliği Tw değerleri için daha fazla olduğu görülmektedir. 

Buna ek olarak, bağlanma enerjilerindeki azalmaların, büyük kuyu genişlikleri Tw 

değerlerine gidildikçe, daha büyük R1 değerlerinde meydana geldiği, şeklin üst 

panelinde görülmektedir. Bağlanma enerjisi, minumum değerlere ulaştıktan sonra, her 

bir kuyu genişliği Tw için, belirli R1 değerlerine kadar artmakta ve bu belirli R1 

değerlerinden sonra artan R1 değerleriyle birlikte sürekli olarak azalmaktadır. Çekirdek 

yarıçapı R11.2a0 değeri için, bütün bağlanma enerjileri aynı değere sahiptir. Çekirdek 

yarıçapı R1’in çok küçük değerlerinde, hem Z=0 hem de Z=1 durumunda, elektronların 

kuyu bölgesinde bulunma olasılığı daha fazla iken, çekirdek yarıçapı R11.2a0 değeri 

için, elektronların olasılık yoğunluğunun artık kuyu bölgesinde bulunma ihtimali yok 

denecek kadar azdır ve elektronlar çekirdek bölgesinde sınırlanmıştır. Bu durumda, 

artık kuyu genişliklerinin etkisini ihmal edebiliriz. R11.2a0 değeri için bağlanma 

enerjileri, tipik bir çekirdek/kuyu kuantum noktasının bağlanma enerjisi davranışını 

sergilemektedir. 

Şeklin alt panelini incelendiğinde, bağlanma enerjilerindeki bu değişikliklerin, 

bariyer genişliği Ts=0.4a0 için daha karmaşık olduğu görülmektedir. Buna ek olarak üst 

panel ile karşılaştırıldığında, alt paneldeki bağlanma enerjileri daha büyük değere sahip 

olduğu görülmektedir. Bu durumun fiziksel nedenleri şöyle açıklanabilir: Bariyer 

genişliği Ts=0.2a0 olduğunda, elektronlar çekirdek ve kuyu bölgeleri arasında kolaylıkla 

tünelleme yapabilmektedirler. Bu nedenle çekirdek (kuyu) bölgesinde sınırlandırılan 

elektronlar, kuyu (çekirdek) bölgesinden daha çok etkilenmektedirler. Buna ek olarak, 

kabuk kalınlığı ince olduğu için, elektronlar arasındaki itici Coulomb etkileşimleri, 

büyük ölçüde değişmez. Büyük çekirdek yarıçapı R1 değerleri için, bağlanma enerjileri 

üzerine, kuyu etkisi göz ardı edildiği için, yapıya tek bir çekirdek/kabuk kuantum 

noktası gibi bakılabilir. Sonuç olarak, bariyer genişliği Ts=0.2a0 için, bağlanma 

enerjileri düzgün bir değişim sergilemektedir.    

Bariyer genişliği Ts=0.4a0 için, çekirdek ve kuyu bölgeleri arasında, tünelleme 

olasılığı zordur. Bilindiği gibi, bariyer kalınlığı ne kadar büyük olursa, kuyu 

bölgesindeki elektronların çekirdek bölgesine,  aynı şekilde çekirdek bölgesindeki 

elektronun da kuyu bölgesine tünelleme olasılığı azalır. Bu nedenle, elektronlar 

çekirdek ve kuyu bölgelerinin birinde daha fazla sınırlandırılmış olabilir. Ayrıca, 
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elektronlar arasındaki itici Coulomb etkileşimleri, kabuk kalınlığından önemli ölçüde 

etkilenmekte ve bağlanma enerjileri çok farklı özellik göstermektedirler. 

 

5.3. Elektronik Özelliklerin Bariyer Kalınlığı ( Ts ) ile Değişimi 

 

Bu kesimde, iki elektronlu çok tabakalı küresel yarıiletken kuantum noktasının 

bariyer genişliği Ts’nin değiştirilmesiyle yapının elektronik özelliklerinde ne gibi 

değişikliklerin meydana geldiği incelenmiştir. İki elektronlu çekirdek / kabuk / kuyu / 

kabuk bir kuantum noktasında, kuyu genişliklerinin aynı olduğu Tw=0.2a0 ve üç farklı 

çekirdek yarıçapı R1=0.2a0, R1=0.4a0 ve R1=0.6a0 için, safsızlığın olmadığı (Z=0) ve 

olduğu (Z=1) durumlarda, iki farklı bariyer genişliği Ts=0.2a0 ve Ts=0.4a0 için 

elektronların olasılık yoğunlukları Şekil 5.7’de verilmiştir. Grafikte, siyah ve kırmızı 

çizgiler sırasıyla, Z=0 ve Z=1 durumuna karşılık gelmektedir. Kesikli çizgiler ise tek 

parçacık enerji seviyelerini göstermektedir. 

Grafiği incelediğimizde, çekirdek yarıçapı R1’in, küçük değerleri için elektronların kuyu 

bölgesinde bulunma olasılığı daha fazla olmakta iken, çekirdek yarıçapı R1’in, büyük 

değerlerinde, elektronların çekirdek bölgesinde bulunma olasılığı daha fazla olmaktadır. 

Bu durum Şekil 5.7.a,b,c ve Şekil 5.7.d,e,f’de açıkça görülmektedir. 
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Şekil 5.7. Çeşitli çekirdek yarıçapları     , farklı bariyer genişlikleri (Ts) ve kuyu genişliği            

için yarıçapın fonksiyonu olarak elektronların olasılık dağılımları.  
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Şekil 5.7 üst ve alt panellerden bariyer genişliği Ts’nin olasılık yoğunlukları 

üzerine olan etkisine bakıldığında, safsızlığın olduğu durumda, bariyer genişliği 

Ts=0.2a0 ve çekirdek yarıçapı R1=0.2a0 olduğunda (Şekil 5.7a) elektronların az da olsa 

çekirdek bölgesinde bulunma olasılığından söz edilebilirken, Ts=0.4a0 olduğunda (Şekil 

5.7d) elektronların çekirdek bölgesinde bulunma olasılığı yaklaşık sıfır olur. Burada, 

bariyer kalınlığının Ts=0.2a0 küçük olması nedeniyle, parçacık çekirdek bölgesine bir 

miktar tünelleme yapabilmektedir. Fakat artan bariyer kalınlığı, artık çekirdek 

bölgesinin etkisini hissettirmemektedir ve elektronlar artık tamamen kuyu bölgesinde 

lokalize olmaktadırlar. Safsızlığın olmadığı durumda Ts=0.2a0 ve R1=0.6a0 için (Şekil 

5.7c), elektronların kuyu bölgesinde bulunma olasılığından az da olsa bahsedilebilirken, 

şeklin alt panelinden de görülebileceği gibi, aynı çekirdek yarıçapında, Ts=0.4a0 

olduğunda (Şekil 5.7f), elektronların kuyu bölgesinde bulunma olasılığı yok olur. 

Burada bariyer kalınlığının (Ts=0.4a0) artmasıyla tünelleme olasılığı azalmaktadır ve 

artan bariyer kalınlığı artık kuyu bölgesinin etkisini hissettirmemektedir. Böylece 

elektronlar neredeyse tamamen çekirdek bölgesinde lokalize olmuşlardır. Şekil 5.7b’de, 

bariyer genişliği Ts=0.2a0 için, Z=1 durumunda elektronların bulunma olasılık 

yoğunlukları çekirdek bölgesinde fazla, kuyu bölgesinde az iken Z=0 durumunda ise 

olasılık yoğunlukları kuyu bölgesinde fazla, çekirdek bölgesinde daha azdır. Şekil 

5.7e’de, bariyer genişliği Ts=0.4a0 olduğunda, Z=1 durumunda, elektronların olasılık 

yoğunlukları neredeyse tamamen çekirdek bölgesinde yoğun iken, Z=0 durumunda ise 

olasılık yoğunlukları, kuyu bölgesinde daha fazla olmakta ve çekirdek bölgesinde daha 

az olmaktadır. Buradan, iki elektronlu ve çok tabakalı bir kuantum noktasının elektronik 

özelliklerinin üzerinde, bariyer kalınlığı Ts’nin büyük bir etkisinin olduğu 

görülmektedir. 

İki elektronlu çok tabakalı yarıiletken küresel bir kuantum noktası için,  

safsızlığın olmadığı ve safsızlığın olduğu durum için, taban durum (1s) ve uyarılmış 

durum (1p) tek parçacık enerji seviyelerinin, R1=0.2a0, R1=0.4a0 ve R1=0.6a0 gibi üç 

farklı çekirdek yarıçapında ve Tw=0.2a0 kuyu genişliğinde, bariyer kalınlığı Ts’ye bağlı 

olarak değişimleri, Şekil 5.8’de verilmiştir. 

Şekil 5.8’den de anlaşılabileceği gibi, farklı çekirdek yarıçapları için Z=1 ve 

Z=0 durumlarında taban ve uyarılmış durum tek parçacık enerji değerlerinde, küçük 

bariyer kalınlıklarında değişim gözlenirken, artan bariyer kalınlığı ile birlikte sabit bir 

değere gitmektedir. Çünkü bariyer kalınlığı küçük iken, hem Z=0 hem de Z=1 için, 

taban ve uyarılmış durum dalga fonksiyonları çekirdek ve kuyu bölgeleri arasında  
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Şekil 5.8. Z=0 ve Z=1 durumu ve kuyu genişliği Tw=0.2a0 için, bariyer kalınlığı Ts’nin bir fonksiyonu 

olarak taban ve uyarılmış durum tek parçacık enerji seviyeleri   
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tünelleme yapabilmektedir. Yani, çekirdek bölgesindeki elektronlar, kuyu bölgesinin 

etkisini hissedebilmektedir. Bu yüzden her iki tek parçacık enerji seviyesi de, küçük 

bariyer kalınlıklarından etkilenmektedir. Fakat bariyer kalınlığı Ts’nin artmasıyla 

beraber, çekirdek ve kuyu bölgeleri arasında tünelleme olasılığının azalması ve 

dolayısıyla çekirdek bölgesindeki elektronların kuyu bölgesinin etkisini hissetmemesi 

sebebiyle, tek parçacık enerjileri sabit değerlere gitmekte ve artık, bariyer kalınlığının 

artması tek parçacık enerjilerini etkilememektedir.   

İki elektronlu çekirdek/kabuk/kuyu/kabuk/ küresel bir kuantum noktası için, Z=0 

ve Z=1durumunda, farklı çekirdek yarıçaplarında ve sabit kuyu genişliğinde Tw=0.4a0, 

taban durum (1s) ve uyarılmış durum (1p) tek parçacık enerji seviyelerinin, bariyer 

kalınlığı Ts ile olan değişimleri, Şekil 5.9’da gösterilmiştir. 

Şekil 5.9’da, Şekil 5.8’deki duruma benzer olarak, taban durum ve uyarılmış 

durum tek parçacık enerji seviyelerin, bariyer kalınlığı Ts’nin küçük değerlerinde 

değişim gösterirken, bariyer kalınlığının artmasıyla birlikte sabit bir değere gittiği 

görülmektedir. Bu durumun nedeni, küçük bariyer kalınlıklarında, çekirdek ve kuyu 

bölgesi arasında elektronların tünelleme yapabilmesi ve bariyer kalınlığının artmasıyla 

birlikte, çekirdek ve kuyu bölgesi arasında tünelleme olasılığının azalmasıdır.  

Şekil 5.8 ve Şekil 5.9 birlikte incelenecek olursa, üst ve alt panellerdeki 

grafiklerden, safsızlığın varlığında, hem taban hem de uyarılmış durum tek parçacık 

enerji seviyesi, safsızlığın olmadığı durumdaki tek parçacık enerji değerlerinden daha 

küçük olduğu görülmektedir. Bu durum, safsızlık atomunun çekici Coulomb 

potansiyelinden kaynaklanmaktadır. Aynı zamanda Coulomb potansiyelin etkisi, taban 

durum tek parçacık enerji seviyesi üzerinde daha fazla olduğu için, Z=1 durumunda 

taban durum tek parçacık enerjisi ile uyarılmış durum tek parçacık enerjisi arasındaki 

farkın, Z=0 durumundaki farktan, daha büyük olduğu görülmektedir. 

Şekil 5.8’de kuyu genişliği Tw=0.2a0 ve Şekil 5.9’da ise kuyu genişliği Tw=0.4a0 

iken, taban ve uyarılmış durum tek parçacık enerji değerlerinin bariyer kalınlığı ile 

değişimini göstermektedir. Kuyu genişlikleri Tw’ lardaki bu değişimin, hem taban hem 

de uyarılmış durum tek parçacık enerji seviyelerine olan etkisini inceleyecek olursak, 

Şekil 5.9’daki taban ve uyarılmış durum tek parçacık enerji değerlerinin Şekil 5.8’deki 

enerji değerlerine göre daha küçük ve enerji seviyelerinin birbirlerine daha yakın olduğu 

görülmektedir. Bu durumun nedeni, kuyu genişliği Tw’nın artmasıyla birlikte, kuantum 

sınırlardırma etkisinin azalması ve elektronların artık kuyunun etkisini daha az 

hissetmesidir. 
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Şekil 5.9. Z=0 ve Z=1 durumu ve kuyu genişliği Tw=0.4a0 için, bariyer kalınlığı Ts’nin bir fonksiyonu 

olarak taban ve uyarılmış durum tek parçacık enerji seviyeleri   
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 İki elektronlu ve çok kabuklu bir kuantum noktasında, farklı çekirdek 

yarıçapları, R1=0.2a0, R1=0.4a0, R1=0.6a0, ve sabit kuyu genişliği, Tw=0.2a0 için, iki 

elektron ve negatif yüklü donor merkezinin toplam enerjilerinin, bariyer kalınlığı Ts ile 

değişimi Şekil 5.10’da gösterilmektedir. Grafikte Z=0 durumu iki elektron durumuna 

Z=1 durumu ise negatif yüklü donor merkezine karşılık gelmektedir.  

Grafikten de görüldüğü gibi, kuyu genişliği Tw=0.2a0 için,  Z=0 durumunda, 

toplam enerjiler, çekirdek yarıçapı R1=0.2a0 için, artan bariyer kalınlığı Ts değerleri ile 

birlikte biraz azalma eğilimi göstermekte ve sabit bir değere gitmekte iken, R1=0.4a0 ve 

R1=0.6a0 olduğunda, artan Ts değerleri ile birlikte artmakta ve belirli bir Ts değerinden 

sonra sabit bir değere gitmektedir. Z=1 durumunda ise toplam enerjiler, farklı çekirdek 

yarıçap, R1=0.2a0, R1=0.4a0 ve R1=0.2a0, değerleri için, artan bariyer kalınlığı Ts 

değerleri ile birlikte biraz artma eğilimi göstermekte ve sabit bir değere gitmektedir. Bu 

durumun fiziksel nedeni şöyle açıklanabilir: Küçük çekirdek yarıçaplarında elektronlar 

arası Coulomb itmesi daha büyük olduğu için elektronun kuyu bölgesinde bulunma 

olasılığı daha fazladır ve elektronlar çekirdek ve kuyu bölgesi arasında tünelleme 

yapabilmektedir. Bu nedenle toplam enerjiler, küçük bariyer kalınlıklarından 

etkilenmektedir. Bariyer kalınlığının artmasıyla beraber, elektronlar çekirdek ve kuyu 

bölgesi arasında tünelleme yapamayacaklar ve elektronlar neredeyse tamamen çekirdek 

bölgesinde bulunacaklardır. Artık elektronlar kuyu bölgesinden etkilenmeyecekleri için 

bariyer kalınlığının artması toplam enerjiyi etkilememektedir. 

Şekil 5.10’da üst panel ve alt paneldeki grafikleri incelediğimizde, safsızlığın olmadığı 

(Z=0) durumdaki çift elektronlu kuantum nokta yapının toplam enerjisinin,  safsızlığın 

olduğu (Z=1) durumdaki negatif yüklü donor merkezi   ’nin toplam enerjisinden daha 

büyük olduğu görülmektedir. Yani Z=1 durumdaki toplam enerji değeri, Z=0 

durumdaki toplam enerji değerlerinden daha küçüktür. Bu durum, elektronlar arası itici 

Coulomb etkileşmesi, tek parçacık enerjisini arttırdığından dolayı, safsızlığın çekici 

Coulomb potansiyelinin bu enerjiyi biraz aşağı çekmesinden kaynaklanmaktadır.  
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Şekil 5.10. Farklı çekirdek yarıçapları ve sabit kuyu genişliği Tw=0.2a0 için, bariyer kalınlığı Ts’nin bir 

fonksiyonu olarak çok tabakalı bir kuantum noktasının toplam enerjisi 
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Şekil 5.11. Farklı çekirdek yarıçapları ve sabit kuyu genişliği Tw=0.4a0 için, bariyer kalınlığı Ts’nin bir 

fonksiyonu olarak çok tabakalı bir kuantum noktasının toplam enerjisi 
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Farklı çekirdek yarıçapları ve sabit kuyu genişliği, Tw=0.4a0 için, bariyer 

kalınlığı Ts’nin bir fonksiyonu olarak, çok kabuklu bir kuantum noktasında, iki elektron 

ve negatif yüklü donor merkezinin toplam enerjileri Şekil 5.11’de gösterilmektedir. 

Grafikten de görüldüğü gibi, kuyu genişliği Tw=0.4a0 için,  safsızlığın olmadığı 

durumda, çekirdek yarıçapı R1=0.2a0 için toplam enerji, artan bariyer kalınlığı ile 

birlikte azalma eğilimi göstermekte ve sabit bir değere gitmekte iken, R1=0.4a0 ve 

R1=0.6a0 için artan Ts değerleri ile birlikte artmakta ve belirli bir bariyer genişliği 

değerinden sonra sabit bir değere gitmektedir. Safsızlığın olduğu durumunda ise farklı 

çekirdek yarıçap değerleri için, toplam enerjiler artan bariyer kalınlığı Ts değerleri ile 

birlikte artma eğilimi göstermekte ve sonra sabit bir değere gitmektedir.   

Şekil 5.10’daki grafiklere benzer şekilde, Şekil 5.11’deki grafikler 

incelendiğinde,  Z=1 durumundaki toplam enerji değerlerinin, Z=0 durumundaki toplam 

enerji değerlerinden daha küçük olduğu görülmektedir. 

Kuyu genişliği Tw=0.2a0 için, toplam enerjilerin Ts ile değişimi, Şekil 5.10’da ve 

Tw=0.4a0, için toplam enerjilerin Ts ile değişimi Şekil 5.11’de gösterilmektedir. Tw’ 

lardaki bu değişimin, toplam enerji seviyelerine olan etkisini inceleyecek olursak, Şekil 

5.11’daki toplam enerji seviyelerinin Şekil 5.10’deki toplam enerji değerlerine göre 

daha küçük ve birbirlerine daha yakın olduğu görülmektedir. Bu durumun nedeni, kuyu 

genişliğinin artmasıyla birlikte, kuantum sınırlardırma etkisinin azalması ve 

elektronların artık kuyunun etkisini daha az hissetmesidir. 

İki elektronlu ve çok tabakalı bir küresel kuantum noktasında, negatif yüklü 

donor merkezi (  )’ nin bağlanma enerjisinin, iki farklı kuyu genişliği, Tw=0.2a0 ve 

Tw=0.4a0, ve farklı çekirdek yarıçapları, R1=0.2a0, R1=0.4a0 ve R1=0.6a0 için, bariyer 

kalınlığı Ts ile değişimi Şekil 5.12’de verilmiştir. 

Şekilden de görüldüğü gibi, kuyu genişliği Tw=0.2a0 olduğunda, R1=0.2a0 için, 

bağlanma enerjisi artan kabuk kalınlığı ile azalırken, R1=0.4a0 ve R1=0.6a0 değerleri 

için, bağlanma enerjisi artmaktadır. Tw=0.4a0 olduğunda R1=0.2a0 ve R1=0.4a0 değerleri 

için, bağlanma enerjisi artan kabuk kalınlığı ile azalırken, R1=0.6a0 için, bağlanma 

enerjisi artmaktadır. Bu durumu şöyle açıklayabiliriz: Tw=0.2a0 olduğunda, çekirdek 

yarıçapı R1=0.2a0 için, elektronların bulunma olasılığı, küçük bariyer kalınlıklarında, 

çekirdek veya kuyu bölgelerine tünelleme yapabilmektedir ve safsızlık etkisi elektronlar 

tarafından daha fazla hissedilmektedir. Böylece bağlanma enerjisi daha yüksek 

olmaktadır. Büyük bariyer kalınlığında ise, çekirdek bölgesine elektronların tünelleme 

olasılığı azaldığı için, bulunma olasılığı kuyu bölgesinde maksimum olmaktadır.  
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Şekil 5.12. Farklı kuyu genişlikleri ve çekirdek yarıçapları için,  bariyer kalınlığı Ts’in bir fonksiyonu 

olarak çok tabakalı bir kuantum noktasının bağlanma enerjisi 
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Bu yüzden, elektronlar üzerindeki safsızlığın etkisi azalmakta ve bu durum, bağlanma 

enerjisinin azalmasına neden olmaktadır. R1=0.4a0 ve R1=0.6a0 olduğunda, kuyu 

tabakası, çekirdek yarıçapı ile karşılaştırıldığında, çok küçük olduğu için, elektronların 

bulunma olasılığı çekirdek bölgesinde maksimumdur. Bu nedenle elektronlar üzerindeki 

safsızlık etkisi daha büyük olacağı için bağlanma enerjisi daha büyüktür. Kabuk 

kalınlığı arttığında, elektronların kuyu bölgesine tünelleme olasılığı azalacağı için, 

elektronlar tamamen çekirdek bölgesinde sınırlandırılmıştır. Bu durumda, bağlanma 

enerjisi artan kabuk kalınlığı ile daha yukarı biraz büyümektedir. Kuyu genişliği 

Tw=0.4a0 olduğunda farklı çekirdek yarıçapları içinde benzer durumlar geçerlidir. 

 

5.4. Elektronik Özelliklerin Kuyu Genişliği ( Tw ) ile Değişimi 

 

Bu kesimde, iki elektronlu çok tabakalı küresel bir yarıiletken kuantum 

noktasının, kuyu genişliği Tw’nın değiştirilmesiyle, yapının elektronik özelliklerinde ne 

gibi değişikliklerin meydana geldiği incelenmiştir. İki elektronlu ve çok tabakalı 

yarıiletken küresel bir kuantum noktası için,  Z=0 ve Z=1 için, tabaka kalınlıklarına 

bağlı olarak, elektronların yoğunluk dağılımları Şekil 5.13’te verilmektedir. Üst ve alt 

paneller sırasıyla Tw=0.6a0 ve Tw=0.8a0’a karşılık gelmektedir. Siyah ve kırmızı çizgiler 

sırasıyla, Z=0 ve Z=1 durumuna karşılık gelmektedir. Kesikli çizgiler ise tek parçacık 

enerji seviyelerini göstermektedir. 

Grafikten de görüldüğü gibi, R1 çekirdek yarıçapının Tw ile aynı değerlere sahip 

olması halinde, gerek safsızlığın olmadığı, gerekse safsızlığın olduğu durum için, 

elektronların bulunma olasılığı, kuyu bölgesinde daha fazla olmakta iken, çekirdek 

yarıçapı arttıkça, enerjinin minimum olma ilkesi gereği elektronların çekirdek 

bölgesinde bulunma olasılığı artmaya başlamaktadır.    

Şekilden de görüldüğü gibi, safsızlığın olduğu durumda, çekirdek yarıçapı 

R1=0.6a0 ve kuyu genişliği Tw=0.6a0 olduğunda elektronların çekirdek bölgesinde 

bulunma olasılığından az da olsa söz edilebilirken, aynı çekirdek yarıçapı değerinde, 

Tw=0.8a0 olduğunda elektronların çekirdek bölgesinde bulunma olasılığı neredeyse sıfır 

olur. Elektronlar artık neredeyse tamamen kuyu bölgesindedirler. Benzer şekilde, Z=0 

durumunda R1=0.8a0 ve Tw=0.6a0 olduğunda, elektronların çekirdek bölgesinde 

bulunma olasılığından az da olsa bahsedilebilirken, şeklin alt panelinden de 

görülebileceği gibi, aynı çekirdek yarıçapında, Tw=0.8a0 olduğunda, elektronların  
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Şekil 5.13. Çeşitli çekirdek yarıçapları     , farklı kuyu genişlikleri (Tw) ve bariyer genişliği          

için yarıçapın fonksiyonu olarak elektronların olasılık dağılımları. Siyah ve kırmızı çizgiler sırasıyla, 

safsızlığın olmadığı (Z=0) ve safsızlığın olduğu (Z=1) duruma karşılık gelmektedir. Kesikli çizgiler ise 

tek parçacık enerji seviyelerini göstermektedir.  
  

   

çekirdek bölgesinde bulunma olasılığı neredeyse yok olur ve artık elektronlar neredeyse 

kuyu bölgesinde lokalize olmuşlardır. Z=0 durumunda R1=1.0a0 ve Tw=0.6a0 

olduğunda, elektronların kuyu bölgesinde bulunma olasılığından az da olsa 

bahsedilebilirken, kuyu genişliği Tw=0.8a0 olduğunda ise elektronların çekirdek 

bölgesinde bulunma olasılığından az da olsa bahsedilebilir. Elektronlar artık neredeyse 

çekirdek bölgesinde lokalize olmaktadırlar. Kuyu genişliğinin artmasıyla, kuantum 

sınırlandırma etkisi azalmakta ve bunun sonucunda enerji değerleri küçülmektedir. 

Yani, çok kabuklu kuantum nokta yapıların elektronik özelliklerinin üzerinde, kuyu 

genişliğinin büyük bir etkisinin olduğu görülmektedir.  

Çok tabakalı yarıiletken küresel bir kuantum noktası için Z=0 ve Z=1 için, taban 

durum (1s) ve uyarılmış durum (1p) tek parçacık enerji değerlerinin, R1=0.2a0, R1=0.6a0 

ve R1=1.0a0 gibi üç farklı çekirdek yarıçapında ve Ts=0.2a0 bariyer genişliğinde, kuyu 

genişliği Tw’ya bağlı olarak değişimleri, Şekil 5.14’te verilmiştir. 

Şekilden de görüldüğü gibi, çekirdek yarıçapının R1=0.2a0 olduğu bir yapıda, 

gerek safsızlığın olmadığı, gerekse safsızlığın olduğu durumda, taban ve uyarılmış 

durum tek parçacık enerjilerindeki değişim, artan kuyu genişliği Tw değeriyle 

azalmaktadır.  
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Şekil 5.14. Z=0 ve Z=1 durumu ve bariyer kalınlığı Ts=0.2a0 için, kuyu genişliği Tw’nın bir fonksiyonu 

olarak taban ve uyarılmış durum tek parçacık enerji seviyeleri   
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Aynı zamanda taban ve uyarılmış durum enerji seviyeleri arasındaki fark da, 

artan Tw değerleriyle oldukça küçülmektedir. Çünkü çekirdek bölgesi dar olduğundan, 

hem safsızlığın olmadığı durumda hem de safsızlığın olduğu durumda elektronların 

olasılık yoğunlukları, kuyu bölgesinde lokalize olmaktadır. Bu durum Şekil 5.13’te açık 

bir şekilde görülmektedir. Çekirdek yarıçapının R1=0.6a0 olduğunda, Z=0 ve Z=1 

durumları için uyarılmış durum tek parçacık enerjileri, artan kuyu genişliği ile 

azalmakta iken, taban durum tek parçacık enerjileri ise belli bir kuyu genişliğine kadar 

sabit kalmakta ve bu kuyu genişliğinden sonra azalmaktadır. R1=1.0a0 olduğunda, taban 

durum tek parçacık enerjisi ve uyarılmış durum tek parçacık enerjisi gerek safsızlığın  

olmadığı, gerekse safsızlığın olduğu durumda belli bir kuyu genişliğine kadar sabit 

kalmakta ve bu değerlerden itibaren ise, artan kuyu genişliğinden etkilenerek azalma 

eğilimi sergilemektedir. Dolayısıyla taban ve uyarılmış durum tek parçacık enerjileri 

arasındaki fark, hızlı bir şekilde azalmaktadır. Yine şekilden de görüldüğü gibi, farklı 

çekirdek yarıçaplarında Z=0 ve Z=1 durumu için kuyu genişliği Tw’nın artmasıyla 

beraber, kuantum sınırlandırma etkisini azalacağından, taban ve uyarılmış durum tek 

parçacık enerjileri sabit bir değere gitmekte ve artık, kuyu genişliğinin artması tek 

parçacık enerjilerini etkilememektedir.   

İki elektronlu çekirdek/kabuk/kuyu/kabuk/ küresel bir kuantum noktası için, Z=0 

ve Z=1durumunda, farklı çekirdek yarıçaplarında ve sabit bariyer genişliğinde Ts=0.4a0, 

taban durum (1s) ve uyarılmış durum (1p) tek parçacık enerji seviyelerinin, kuyu 

genişliği Tw ile olan değişimleri, Şekil 5.15’te gösterilmiştir. 

Şekil 5.15’te, Şekil 5.14’teki duruma benzer olarak, taban durum ve uyarılmış 

durum tek parçacık enerji seviyeleri, R1=0.2a0 olduğunda, gerek safsızlığın olmadığı, 

gerekse safsızlığın olduğu durumda, taban ve uyarılmış durum tek parçacık 

enerjilerindeki değişim, artan kuyu genişliği Tw değeriyle azalmaktadır. R1=0.6a0 

olduğunda, Z=0 ve Z=1 durumları için, uyarılmış durum tek parçacık enerjileri artan 

kuyu genişliği ile azalmakta iken, taban durum tek parçacık enerjileri ise belli bir kuyu 

genişliğine kadar sabit kalmakta ve bu kuyu genişliğinden sonra azalmaktadır. R1=1.0a0 

olduğunda ise, tek parçacık enerjileri, belli bir kuyu genişliğine kadar sabit kalmakta ve 

bu kuyu genişliğinden sonra, azalma eğilimi sergilemektedir.   

Şekil 5.14 ve Şekil 5.15 birlikte incelenecek olursa, safsızlığın varlığında, hem 

taban hem de uyarılmış durum tek parçacık enerji seviyesi, safsızlığın olmadığı 

durumdaki tek parçacık enerji değerlerinden daha küçük olduğu görülmektedir. Bu 

durum, safsızlık atomunun çekici Coulomb potansiyelinden kaynaklanmaktadır. 
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Şekil 5.15. Z=0 ve Z=1 durumu ve bariyer kalınlığı Ts=0.4a0 için, kuyu genişliği Tw’nın bir fonksiyonu 

olarak taban ve uyarılmış durum tek parçacık enerji seviyeleri   
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Şekil 5.14 ve Şekil 5.15’teki, bariyer kalınlıkları Ts’ lerdeki değişimin, hem taban hem 

de uyarılmış durum tek parçacık enerji seviyelerine olan etkisini inceleyecek olursak, 

Şekil 5.14’te, R1=1.0a0 için, taban durum tek parçacık enerji değerlerinde bir çöküş 

gözlenmezken, Şekil 5.15’te taban durum tek parçacık enerji değerlerinde bir çöküş 

gözlenmektedir. Bu durum, R1=1.0a0’da taban durum tek parçacık enerji seviyelerinin, 

çekirdek ve kuyu bölgeleri arasındaki kabuk kalınlıklarından etkilendiğini 

göstermektedir.    

Çok kabuklu bir kuantum nokta heteroyapıda, farklı çekirdek yarıçapları, 

R1=0.2a0, R1=0.6a0, R1=1.0a0, ve farklı kabuk kalınlıkları, Ts=0.2a0, Ts=0.4a0, için, iki 

elektron ve negatif yüklü donor merkezinin toplam enerjilerinin, kuyu genişliği Tw’ile 

değişimi Şekil 5.16’da gösterilmektedir.  

Şekil 5.16’dan görüldüğü gibi, hem Z=0 hem de Z=1 durumunda, R1=0.2a0 için, 

hem üst paneldeki bariyer genişliği Ts=0.2a0 için hem de alt paneldeki bariyer genişliği 

Ts=0.4a0 için, toplam enerjiler artan kuyu genişliği Tw değerleri ile birlikte azalma 

eğilimi göstermektedir. R1=0.6a0 ve R1=1.0a0 olduğunda ise, toplam enerjiler, hem 

Ts=0.2a0 hem de Ts=0.4a0 için, belli bir kuyu genişliğine kadar sabit kalmakta, bu 

değerlerden itibaren artan kuyu genişliği ile birlikte azalma eğilimi göstermektedir ve 

büyük kuyu genişliklerinde sabit bir değere gitmektedir. Bu durumun nedeni, kuyu 

genişliğinin artmasıyla, kuantum sınırlandırma etkisinin azalması ve bunun sonucunda 

da toplam enerji seviyelerinin birbirine yaklaşmasıdır. Kuyu genişliği daha da 

arttırılırsa, elektronlar kuyunun etkisini hissetmemekte ve dolayısıyla kuyu bölgesinin, 

toplam enerjiler üzerine etkisi kaybolmaktadır.  

Şekil 5.16’da farklı bariyer Z=1 durumundaki toplam enerji değerlerinin, Z=0 

durumundaki enerji değerlerine göre daha küçük olduğu görülmektedir. Z=0 ve Z=1 

durumunda, bariyer kalınlığı Ts=0.2a0 için, R1=1.0a0 için, toplam enerji değerlerinde bir 

çöküş gözlenmezken, Ts=0.4a0 olduğunda toplam enerji değerlerinde bir çöküş 

gözlenmektedir. Bu durum, R1=1.0a0’da toplam enerji seviyelerinin, bariyer 

kalınlıklarından etkilendiğini göstermektedir.    
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Şekil 5.16. Farklı çekirdek yarıçapları ve kabuk kalınlıkları için, kuyu genişliği Tw’nın bir fonksiyonu 

olarak çok tabakalı bir kuantum noktasının toplam enerjisi 
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Şekil 5.17. Farklı bariyer kalınlıkları ve çekirdek yarıçapları için,  kuyu genişliği Tw’nın bir fonksiyonu 

olarak negatif yüklü donor merkezi (  ) nin  bağlanma enerjisi 
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 Şekil 5.17’de farklı kabuk kalınlıkları ve çekirdek yarıçapları için, kuyu genişliği 

(Tw) nin bir fonksiyonu olarak, negatif yüklü donor merkezi (  ) nin bağlanma 

enerjilerini göstermektedir. Şekilde üst panel Ts=0.2a0 için alt panel Ts=0.40 içindir. Üst 

ve alt paneller birbirleriyle karşılaştırıldıklarında, bağlanma enerjilerinin genel 

eğilimleri, aynı parametreler için benzer olmasına rağmen, üst panelde bağlanma 

enerjilerinin R1=0.2a0 dışında daha düşük değerlere sahip olduğu görülmektedir. Çünkü 

elektronlar, çekirdek ve kuyu bölgeleri arasında kolaylıkla tünelleyebilmekte ve aynı 

zamanda elektronlar arasındaki Coulomb etkileşmesi, bariyer genişliği Ts=0.2a0 

olduğunda, daha baskın olmaktadır.  

Çekirdek genişliği R1=0.2a0 olduğunda, elektronlar kuyu bölgesinde lokalize 

olduğu için ve büyük kuyu genişliklerinde, safsızlığın etkisi azaldığı için, bağlanma 

enerjileri, artan kuyu genişliği ile azalmaktadır. R1=0.6a0 olduğunda, belli kuyu 

genişliklerine kadar sabit kalmakta ve bu belli değerlerden sonra kuyu genişliğinin 

artması ile azalma eğilimi göstermektedir. Bu durumu şöyle açıklayabiliriz: Küçük kuyu 

genişliklerinde elektronlar, çekirdek bölgesinde lokalize olmaktadır ve belli bir kuyu 

genişliğine kadar elektronlar, kuyu bölgesinin etkisini, yeterince hissedememektedir. Bu 

belli kuyu genişliğinden sonra, kuyu bölgesine tünelleyen elektronlar, daha az 

etkilenmektedir. R1=1.0a0 olduğunda ise benzer değişimler gözlenmektedir. Bu çekirdek 

yarıçapında, önceki çekirdek çekirdek yarıçaplarından farklı olarak, kuyu genişliği 

Tw=1.2a0 civarında bir çıkıntı vermektedir.     

 

5.5. Optik Özelliklerin Tabaka Kalınlıklarına Bağlı Olarak İncelenmesi 

 

Buraya kadar olan kesimde, iki elektronlu ve çok tabakalı küresel bir yarıiletken 

kuantum nokta yapısının, enerji seviyeleri, olasılık yoğunlukları ve safsızlık bağlanma 

enerjileri gibi elektronik özelliklerinin, çekirdek yarıçapı, bariyer kalınlığı ve kuyu 

genişliği gibi tabaka kalınlıklarına olan bağlılıkları incelendi. Bu kesimde ise ele alınan 

kuantum nokta yapıya ait osilatör şiddetleri ve lineer, üçüncü derece lineer olmayan ve 

toplam soğurma katsayıları gibi optik özelliklerin tabaka kalınlıklarına olan bağlılıkları 

incelenecektir. 

Şekil 5.18’de, dört farklı çekirdek yarıçapında, safsızlığın olmadığı ve safsızlığın 

olduğu durum için lineer, üçüncü derece lineer olmayan ve toplam soğurma 

katsayılarının, gelen ışığın enerjisi ile değişimi görülmektedir. Şekil 5.18’de bariyer 

kalınlığı Ts=0.2a0, kuyu genişliği Tw=0.4a0 ve gelen ışığın şiddeti I=0.25 MW/cm
2
 dir. 
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Siyah, kırmızı ve yeşil çizgiler sırasıyla, lineer, üçüncü derece lineer olmayan ve toplam 

soğurma katsayılarına karşılık gelmektedir. Şekil 5.18’deki herbir grafikte, sol grup 

(düz çizgi), Z=0 ve sağ grup (kesikli çizgi), Z=1 için soğurma katsayılarının, foton 

enerjisi ile değişimini göstermektedir.       

Bilindiği gibi elektronun, ışıkla uyarılması sonucunda elektron, gelen fotonun 

enerjisini soğurarak daha yüksek enerjili seviyelere geçmektedir. Eğer gelen ışığın 

enerjisi, optik geçişin gerçekleştiği seviyeler arasındaki enerji farkına eşit olursa 

(rezonans durumu), bu enerji değeri soğurma eğrisinde maksimum noktaya karşılık 

gelmektedir. 
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Şekil 5.18. Dört farklı çekirdek yarıçapında, Z=0 ve Z=1durumu için, lineer, üçüncü derece lineer 

olmayan ve toplam soğurma katsayılarının gelen foton enerjisi ile değişimi. Burada bariyer kalınlığı 

Ts=0.2a0, kuyu genişliği Tw=0.4a0 ve gelen ışığın şiddeti I=0.25 MW/cm
2
 dir. Sol grup (düz çizgi), Z=0 

ve sağ grup (kesikli çizgi), Z=1 için dir.    
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Şekil 5.18’den görüldüğü gibi lineer, üçüncü derece lineer olmayan ve toplam 

soğurma katsayıları, artan yarıçap değerleriyle, genel olarak bir azalma eğilimi 

sergilemektedir. Üçüncü derece soğurma katsayısı, negatif işaretli olduğu için, Denk. 

3.61’ e göre toplam soğurma katsayısının azaldığı grafikten görülmektedir. Şekil 5.18’e 

baktığımızda, Z=0 iken soğurma katsayılarının maksimum değerleri, daha küçük foton 

enerjilerine karşılık gelmekteyken, Z=1 için bu değerler daha büyük foton enerjilerinde 

olmaktadır. Bunun sebebi, elektronik özelliklerde de gördüğümüz gibi, safsızlığın çekici 

Coulomb potansiyelinden kaynaklanmaktadır. Yani safsızlık, 1s seviyesini daha aşağı 

çekmekte ve böylece 1p seviyesi ile 1s seviyesi arasındaki enerji farkını artırmaktadır. 

Bu durum, Şekil 5.19’da net bir şekilde görülmektedir.  

Şekil 5.19’da safsızlığın olmadığı ve olduğu durum için, dört farklı çekirdek 

yarıçapında, taban (1s) ve uyarılmış seviyenin (1p) olasılık dağılımlarının radyal 

doğrultuda değişimi gösterilmektedir. Siyah ve kırmızı çizgiler sırasıyla taban (1s) ve 

uyarılmış seviyenin (1p) olasılık dağılımlarına karşılık gelmektedir. Kesikli çizgiler ise 

tek parçacık enerji seviyelerini göstermektedir.   

Grafikten de görüldüğü gibi, enerji ile yarıçap arasında E∝ 1/R
2
 şeklinde bir 

ilişki olduğu için hem taban durum tek parçacık enerjileri hem de uyarılmış durum tek 

parçacık enerjileri artan R1 değerleri ile birlikte azalma eğilimi sergilemektedir. Şekil 

5.19’dan da anlaşılacağı gibi, Z=1 durumu için hem taban, hem de uyarılmış durum tek 

parçacık enerji seviyesi, Z=0 durumdaki tek parçacık enerji değerlerinden daha 

küçüktür. Bu durum, safsızlık atomunun çekici Coulomb potansiyelinden 

kaynaklanmaktadır. Aynı zamanda bu potansiyelin taban durum tek parçacık enerji 

seviyesine olan etkisi daha fazla olduğundan dolayı, Z=1 durumunda taban durum tek 

parçacık enerjisi ile uyarılmış durum tek parçacık enerjisi arasındaki farkın, Z=0 

durumundaki farktan, daha büyük olduğu görülmektedir. 

R1=0.4a0 durumunda, lineer soğurma katsayısı, Z=0 ve Z=1 durumu için hemen 

hemen aynı değerde iken, lineer olmayan soğurma katsayısının, Z=0 durumundaki 

değeri, Z=1 durumundaki değerinden büyük olduğu, Şekil 5.18’de görülmektedir. 

Bunun nedeni,  Şekil 5.19’da üst panelden de görebileceğimiz gibi Z=0 durumunda hem 

taban hem de uyarılmış durum olasılık dağılımlarının kuyu bölgesinde lokalize 

olmasıyla açıklayabiliriz. Bunun sonucunda, dalga fonksiyonunun örtüşmesi, yani 

sırasıyla Denk.(3.59) ve Denk.(3.60) ile verilen, lineer ve lineer olmayan soğurma 

katsayılarındaki dipol matris elemanı, büyük değer almaktadır. Buna bağlı olarak 

soğurma katsayısı büyük olmaktadır. Bu durumda optik geçiş, çekirdek bölgesinde 
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değil, kuyu bölgesinde gerçekleşmektedir. Diğer taraftan, Şekil 5.19’da alt panelden de 

görebileceğimiz gibi, safsızlığın olduğu durumda, uyarılmış seviyenin dalga fonksiyonu  

hala kuyu bölgesinde lokalize iken, taban durum dalga fonksiyonu, safsızlığın çekici 

Coulomb potansiyelinden dolayı, az da olsa çekirdek bölgesinde lokalize olmaktadır. 

Böylece, örtüşme ve dolayısıyla dipol matris elemanı, Z=0 durumuna göre az da olsa 

küçük olmaktadır. Bu da, lineer olmayan soğurma katsayısının, safsızlığın varlığında 

daha küçük değere sahip olmasına neden olmaktadır. 

R1=0.6a0 durumunda, hem lineer soğurma katsayısının hem de lineer olmayan soğurma 

katsayısının pik değeri, safsızlığın olmadığı durumda, safsızlığın olduğu durumundaki 

değerinden büyük olduğu, Şekil 5.18’de görülmektedir. Bu durumun nedeni,  Şekil 

5.19’dan net bir şekilde görülmektedir. R1=0.6a0 için, Şekil 5.19’da Z=0’da üst 

panelden de görüldüğü gibi, taban durum olasılık yoğunluğu küçük bir oranda çekirdek 

bölgesinde ve büyük bir oranda kuyu bölgesinde lokalize iken,  uyarılmış durum olasılık 

yoğunluğu tamamen kuyu bölgesinde lokalize olmaktadır. Bu sebeple, dalga 

fonksiyonlarının örtüşmesi dolayısıyla dipol matris elemanı büyük olmaktadır. Denk. 

(3.59) ile verilen, lineer soğurma katsayısı dipol matris elemanının mutlak karesi ile, 

Denk.(3.60) ile verilen,  lineer olmayan soğurma katsayısı ise dipol matris elemanının 

mutlak dördüncü kuvveti ile orantılı olduğu için, soğurma katsayısının pik değeri büyük 

olmaktadır. 
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Şekil 5.19. Dört farklı çekirdek yarıçapında, Z=0 (üst panel) ve Z=1 (alt panel) durumu için taban (1s) ve  

uyarılmış seviyenin (1p) olasılık dağılımlarının çekirdek yarıçapı R1 ile değişimi. Bariyer kalınlığı 

Ts=0.2a0, kuyu genişliği Tw=0.4a0 dır.  
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Z=1’de, Şekil 5.19’un alt panelinden görüldüğü gibi, taban durum olasılık yoğunluğu 

büyük bir oranda çekirdek bölgesinde lokalize iken, uyarılmış durum olasılık yoğunluğu 

kuyu bölgesinde lokalize olmaktadır.  Bu sebeple, dalga fonksiyonunun örtüşmesi, yani 

dipol matris elemanı küçülmekte ve böylece soğurma katsayısı azalmaktadır. 

R1=0.8a0 durumunda, lineer soğurma katsayısı, safsızlığın olmadığı ve olduğu 

durum için hemen hemen aynı değerde iken, lineer olmayan soğurma katsayısının, 

safsızlığın olduğu durumundaki değerinin, safsızlığın olmadığı durumundaki 

değerinden küçük olduğu, Şekil 5.18’de görülmektedir. R1=0.8a0 durumunda, safsızlığın 

olmadığı durumda, Şekil 5.19’da görüldüğü gibi, taban durum olasılık dağılımı büyük 

bir oranda çekirdek bölgesinde, uyarılmış durum olasılık dağılımı ise büyük bir 

çoğunlukla kuyu bölgesinde lokalize olmaktadır. Safsızlığın olduğu durumda ise taban 

durum olasılık dağılımı tamamen çekirdek bölgesinde, uyarılmış durum olasılık 

dağılımı ise hala büyük bir çoğunlukla kuyu bölgesinde lokalize olmaktadır. Bu 

nedenle, Z=0’da dalga fonksiyonunun örtüşmesi,  yani dipol matris elemanı büyümekte 

ve böylece soğurma katsayısı artmaktadır.   

R1=1.0a0 durumunda, lineer olmayan soğurma katsayısı, Z=0 ve Z=1 durumu 

için hemen hemen aynı değerde iken, lineer soğurma katsayısının, Z=0 durumundaki 

değeri, Z=1 durumundaki değerinden küçük olmaktadır. Bu durum Şekil 5.18’de 

görülmektedir. Şekil 5.19’da, hem üst panelde Z=0 durumunda hem de alt panelde Z=1 

durumunda, taban durum olasılık yoğunluklukları çekirdek bölgesinde lokalize iken, 

uyarılmış durum olasılık yoğunluklarının, Z=1’deki çekirdek bölgesinde bulunma 

olasılığı Z=0’daki çekirdek bölgesinde bulunma olasılığından daha fazladır. Bu nedenle, 

Z=1’de, dalga fonksiyonunun örtüşmesi yani dipol matris elemanı büyük değer almakta 

ve soğurma katsayısı büyük değer almaktadır. Bu durumda optik geçiş, kuyu  

bölgesinde değil, çekirdek bölgesinde gerçekleşmektedir. 

R1=1.0a0 durumundaki lineer ve lineer olmayan soğurma katsayılarının pik 

değerleri, R1=0.8a0 durumundaki pik değerlerinden daha büyüktür. Bunun sebebini, 

Şekil 5.19’u inceleyerek açıklayabiliriz. Şekil 5.19’da, R1=0.8a0 durumunda, safsızlığın 

olduğu ve olmadığı durum için, taban durum olasılık dağılımları kuyu bölgesinde 

lokalize iken uyarılmış durum olasılık dağılımları, çekirdek bölgesinde lokalize 

olmaktadır. R1=1.0a0 durumunda ise, safsızlığın olduğu ve olmadığı durum için, taban 

ve uyarılmış durum olasılık dağılımları, büyük oranda çekirdek bölgesinde lokalize 

olmaktadır. Dolayısıyla, R1=1.0a0 için, dalga fonksiyonlarının örtüşmesi büyük olmakta 
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ve buna bağlı olarak soğurma pik değeride büyük olmaktadır. R1=0.8a0 için, dalga 

fonksiyonlarının örtüşmesi küçük olmakta ve soğurma pik değeride küçük olmaktadır.  

Küçük yarıçap değerlerinde, 1s ve 1p seviyelerinin olasılık dağılımları, kuyu 

bölgesinde lokalize olmaktadır. Bu sebeple, dalga fonksiyonlarının örtüşmesi büyük 

olmakta ve soğurma katsayısı büyük olmaktadır. Dolayısıyla soğurma,  kuyu bölgesinde 

gerçekleşmektedir. Çekirdek yarıçapının daha da artırılmasıyla, artık 1s olasılık dağılımı 

çekirdek bölgesinde lokalize olurken, 1p olasılık dağılımı halen büyük oranda kuyu 

bölgesinde bulunmaktadır. 1s ve 1p seviyelerinin olasılık dağılımlarının farklı 

bölgelerde lokalize olmasıyla örtüşmede meydana gelen azalma,  soğurma katsayısını 

azaltmaktadır. Çekirdek yarıçapının daha da artırılmasıyla artık hem 1s hem de 1p 

seviyelerinin olasılık dağılımları,  çekirdek bölgesinde lokalize olmaktadır. Bu da tekrar 

dalga fonksiyonlarının örtüşmesini artırmakta ve soğurma katsayısı da tekrar 

artmaktadır. Bu durumda soğurma da çekirdek bölgesinde gerçekleşmektedir. 

İki enerji seviyesi arasındaki geçişin büyüklüğünü temsil eden ve birimsiz bir 

nicelik olan osilatör şiddetinin, Z=0 ve Z=1 durumu için, çekirdek yarıçapı R1 ile 

değişimi Şekil 5.20’de verilmiştir. Burada bariyer kalınlığı Ts=0.2a0 ve kuyu genişliği 

Tw=0.4a0’dır. Denk. (3.58)’den görüldüğü gibi osilatör şiddeti, geçişin olduğu ilk ve son 

seviye arasındaki enerji farkıyla ve dipol matris elemanının karesiyle doğru orantılıdır. 

Bu sebeple,  osilatör şiddetinin değeri, dalga fonksiyonlarının örtüşmesi hakkında fikir 

vermektedir. 

Şekle baktığımızda, R1=0.4a0 ve R1=0.6a0 değerine kadar osilatör şiddetinde 

ciddi bir değişiklik olmazken, bu değerlerden sonra ani bir azalma olmakta ve osilatör 

şiddeti minimum bir değer aldıktan sonra artmaya başlayarak, R1=1.0a0 ve R1=1.2a0’dan 

itibaren sabit bir değere ulaşmaktadır. Bu ani düşme ve artmayı da yine Şekil 5.19’da 

verilen kritik çekirdek yarıçaplarında, taban durum ve uyarılmış durum olasılık 

yoğunluklarının dağılımları ile açıklayabiliriz. 

Z=0 durumunda Şekil 5.19’dan görülebileceği gibi, R1=0.2-0.5a0 değerine kadar, 

hem taban hem de uyarılmış durum dalga fonksiyonları, kuyu bölgesinde lokalize 

oldukları için, dipol matris eleman değeri yani örtüşme artacaktır. Dolayısıyla osilatör 

şiddeti değeri büyük olacaktır. R1=0.8a0 durumunda, taban ve uyarılmış durum dalga 

fonksiyonlarının örtüşmesi küçük dolayısıyla dipol matris eleman değeri küçük 

olacaktır. Osilatör şiddeti değeri en küçük değerini alacaktır.    
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Şekil 5.20. Z=0 ve Z=1 durumunda, osilatör şiddetinin, çekirdek yarıçapı R1 ile değişimi. Kuantum nokta 

yapısı için bariyer kalınlığı Ts=0.2a0 ve kuyu genişliği Tw=0.4a0’dır. 

 

 

R1=0.8-1.1a0 değerine kadar, artık kuyunun etkisi kaybolmakta ve hem taban 

hem de uyarılmış durum çekirdek bölgesinde lokalize olarak dalga fonksiyonlarının 

örtüşmesinin artmasına neden olmakta ve böylece osilatör şiddetinin tekrar artmasına 

yol açmaktadır. Yarıçapın daha da artırılması, artık örtüşme ve enerji farkına etki 

etmediğinden, R1=1.2a0 değerinden sonra, osilatör şiddeti sabit bir değere gitmektedir. 

Z=1 durumunda ise genel davranışın, Z=0 durumundaki ile aynı olduğu 

görülmektedir. Burada,  safsızlığın çekici Coulomb potansiyelinin etkisi de ortaya 

çıkmaktadır. R1=0.7a0 durumunda, taban ve uyarılmış durum dalga fonksiyonlarının 

örtüşmesi küçük dolayısıyla dipol matris eleman değeri küçük olacağı için osilatör 

şiddeti değeri en küçük değerini alacaktır. Z=1durumunda, hem taban hem de uyarılmış 

durum tek parçacık enerji seviyesi,  Z=0, durumdaki tek parçacık enerji değerlerinden 

daha küçüktür. Aynı zamanda Coulomb potansiyelin taban durum tek parçacık enerji 

seviyesine olan etkisi daha fazla olduğundan dolayı, Z=1 durumunda taban durum tek 

parçacık enerjisi ile uyarılmış durum tek parçacık enerjisi arasındaki fark, Z=0 

durumundaki farktan, daha büyüktür. Bu durumda, Z=1 durumunda, osilatör şiddetinin 

minimum değerini daha da aşağı çekmektedir.  
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Şekil 5.21’de, dört farklı bariyer genişliğinde, Z=0 ve Z=1 durum için, lineer, 

üçüncü derece lineer olmayan ve toplam soğurma katsayılarının, gelen foton enerjisi ile 

değişimi görülmektedir. Şekil 5.21’de çekirdek yarıçapı R1=0.4a0, kuyu genişliği 

Tw=0.4a0 ve gelen ışığın şiddeti I=0.25 MW/cm
2
 dir. Siyah, kırmızı ve yeşil çizgiler 

sırasıyla, lineer, üçüncü derece lineer olmayan ve toplam soğurma katsayılarına karşılık 

gelmektedir. Şekil 5.21’deki her bir grafikte, sol grup (düz çizgi), Z=0 ve sağ grup 

(kesikli çizgi), Z=1 için soğurma katsayılarının, foton enerjisi ile değişimini 

göstermektedir.   

Şekil 5.21’den görüldüğü gibi küçük Ts değerlerinde, soğurma pik değerleri 

büyük foton enerjilerine karşılık gelirken, artan Ts değerleriyle, pik değerleri küçük    
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Şekil 5.21. Dört farklı bariyer kalınlığında, Z=0 ve Z=1durumu için, lineer, üçüncü derece lineer olmayan 

ve toplam soğurma katsayılarının gelen foton enerjisi ile değişimi. Burada çekirdek yarıçapı R1=0.4a0, 

kuyu genişliği Tw=0.4a0 ve gelen ışığın şiddeti I=0.25 MW/cm
2
 dir. Sol grup (düz çizgi), Z=0 ve sağ grup 

(kesikli çizgi), Z=1 durumuna karşılık gelmektedir. 
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foton enerjilerine doğru kaymakta (kırmızıya kayma) ve Z=0 ve Z=1 durumunda 

soğurma pik değerleri örtüşmektedir. Büyük Ts değerlerinde, safsızlığı olmadığı ve 

olduğu durumda, soğurma pik değerleri yaklaşık eşit olmaktadır.  

Şekil 5.21’den lineer, üçüncü derece lineer olmayan ve toplam soğurma 

katsayılarının, artan bariyer kalınlığı değerleriyle, genel olarak bir azalma eğilimi 

sergilediğini görmekteyiz. Ayrıca, yine şekilden, artan bariyer kalınlığıyla birlikte, 

soğurma katsayısının değerlerinin de birbirine yaklaştığını görmekteyiz. Bu durumun 

nedeni, Şekil 5.22’de görüldüğü gibi, taban durum ve uyarılmış durum tek parçacık 

enerjilerinin farkının, artan bariyer genişliği ile azalmasıdır.  

Şekil 5.22’de safsızlığın olmadığı ve olduğu durum için, dört bariyer 

kalınlığında, taban (1s) ve uyarılmış seviyenin (1p) olasılık dağılımlarının bariyer 

kalınlığı Ts ile değişimi gösterilmektedir. Siyah ve kırmızı çizgiler sırasıyla taban (1s) 

ve uyarılmış seviyenin (1p) olasılık dağılımlarına karşılık gelmektedir. Kesikli çizgiler 

ise taban ve uyarılmış durum tek parçacık enerji seviyelerini göstermektedir.     

Şekil 5.21’e baktığımızda, safsızlığın olmadığı durumdaki soğurma 

katsayılarının maksimum değerleri, daha küçük foton enerjilerine karşılık 

gelmekteyken, safsızlığın olduğu durum için bu değerler daha büyük foton enerjilerinde 

olmaktadır. Şekil 5.21’de, Ts=0.1a0 durumunda, lineer soğurma katsayısı, safsızlığın 

olduğu ve olmadığı durum için hemen hemen aynı değerde iken, lineer olmayan 

soğurma katsayısının, Z=0 durumundaki değeri, Z=1 durumundaki değerinden büyük 

olduğu görülmektedir. 

 

E
n

e
rj

i 
(e

V
)

0.0

0.2

0.4

0.6

0.8

1.0

1.2

1s 

1p 

T
s
=0.1a

0

T
s
=0.2a

0

T
s
=0.3a

0

r2
|R

n
l|
2

0.0

0.5

1.0

1.5

2.0

2.5

3.0

T
s
=0.4a

0

T
s
(a

0)

0.0 0.5 1.0 1.5 2.0 2.5

E
n

e
rj

i 
(e

V
)

0.0

0.2

0.4

0.6

0.8

1.0

T
s
=0.1a

0

T
s
(a

0)

0.5 1.0 1.5 2.0 2.5

T
s
=0.2a

0

T
s
(a

0)

0.5 1.0 1.5 2.0 2.5

T
s
=0.3a

0

T
s
(a

0)

0.5 1.0 1.5 2.0 2.5 3.0

r2
|R

n
l|
2

0.0

0.5

1.0

1.5

2.0

2.5

T
s
=0.4a

0

Z=1

Z=0

R
1
=0.4a

0

T
w
=0.4a

0

 

Şekil 5.22. Dört farklı bariyer kalınlığında, Z=0 (üst panel) ve Z=1 (alt panel) durumu için taban (1s) ve 

uyarılmış seviyenin (1p) olasılık dağılımlarının bariyer kalınlığı Ts ile değişimi. Çekirdek genişliği 

R1=0.4a0, kuyu genişliği Tw=0.4a0 dır.  
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Bunun nedeni,  Şekil 5.22’de üst panelden görebileceğimiz gibi Z=0 durumunda taban 

ve uyarılmış durum olasılık dağılımlarının kuyu bölgesinde lokalize olmasıyla 

açıklayabiliriz. Bunun sonucunda dalga fonksiyonunun örtüşmesi, yani dipol matris 

elemanı, büyük değer almakta ve buna bağlı olarakta soğurma katsayısı büyük 

olmaktadır. Bu durumda optik geçiş, kuyu bölgesinde gerçekleşmektedir. Diğer taraftan, 

Şekil 5.22’de alt panelden de görebileceğimiz gibi, safsızlığın olduğu durumda, 

uyarılmış seviyenin dalga fonksiyonu hala kuyu bölgesinde lokalize iken, taban durum 

dalga fonksiyonu, safsızlığın çekici Coulomb potansiyelinden dolayı, az da olsa 

çekirdek bölgesinde lokalize olmaktadır. Böylece, örtüşme ve dolayısıyla dipol matris 

elemanı, safsızlığın olmadığı durumuna göre az da olsa küçük olmaktadır. Bu da, lineer 

olmayan soğurma katsayısının, safsızlığın varlığında daha küçük değere sahip olmasına 

neden olmaktadır. 

Ts=0.2a0 ve Ts=0.3a0 durumunda, Şekil 5.22’de de görüldüğü gibi, hem Z=0 

hem de Z=1 durumunda, uyarılmış durum olasılık yoğunlukları tamamen kuyu 

bölgesinde lokalize iken, Z=1 durumunda taban durum olasılık yoğunluğunun çekirdek 

bölgesinde bulunma olasılığı, Z=0 durumuna göre daha fazladır. Bu nedenle, Ts=0.2a0 

ve Ts=0.3a0 durumunda, lineer olmayan soğurma katsayısının, Z=1 durumundaki değeri, 

Z=0 durumundaki değerinden küçük olduğu, görülmektedir.  

Ts=0.4a0 durumunda ise, hem Z=0 hem de Z=1 durumunda, taban ve uyarılmış 

durum olasılık yoğunlukları tamamen kuyu bölgesinde lokalizedir. Şekil 5.22’de 

görüldüğü gibi, bariyer kalınlığının artmasıyla kuyu ve çekirdek bölgesi arasındaki 

tünelleme olasılığı azalmakta ve böylece, hem taban hem de uyarılmış durum dalga 

fonksiyonları kuyu bölgesinde lokalize olarak, örtüşmeyi artırmakta ve soğurma 

katsayısındaki azalma meyline ters etki yapmaktadır.   

Safsızlığın olmadığı durum ve olduğu durum için, osilatör şiddetinin bariyer 

kalınlığı Ts ile değişimi Şekil 5.23’te verilmiştir. Burada çekirdek genişliği R1=0.4a0 ve 

kuyu genişliği Tw=0.4a0’dır. Şekil 5.23’ten de görüldüğü gibi, osilatör şiddeti,  

maksimum bir değerden başlayarak azalmakta ve belirli bir bariyer kalınlığından sonra 

sabit değerlere ulaşmaktadır. Şekil 5.22’den de görüldüğü gibi, Ts=0.1a0 durumunda, 

hem Z=0 hem de Z=1 durumunda, uyarılmış durum dalga fonksiyonları kuyu 

bölgelerinde, taban durum dalga fonksiyonları büyük bir olasılıkla kuyu bölgesinde, az 

bir olasılıkla çekirdek bölgesinde bulunduğu için, örtüşmenin maksimum olması 

şeklinde açıklanabilir. Ayrıca,  bariyer kalınlığının küçük olması nedeniyle taban ve 

uyarılmış durum enerjileri arasındaki fark büyüktür.  Dolayısıyla hem enerji farkının  
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Şekil 5.23. Z=0 ve Z=1 durumunda, osilatör şiddetinin, bariyer genişliği Ts ile değişimi. Kuantum nokta 

yapısı için, çekirdek genişliği R1=0.4a0 ve kuyu genişliği Tw=0.4a0’dır. 

 

büyük olması, hem de örtüşmenin büyük olması, osilatör şiddetinin maksimum olmasını 

sağlamaktadır. Bariyer kalınlığının artırılmasıyla birlikte, taban ve uyarılmış durum 

enerjileri arasındaki fark küçüldüğü için, osilatör şiddeti azalmaktadır. Belirli bir bariyer 

kalınlığı Ts değerinden sonra, taban ve uyarılmış durum tek parçacık enerji değerlerinin 

sabit bir değere gitmesi ve hem Z=0 hem de Z=1 durumunda, hem taban durum hem de 

uyarılmış durum olasılık yoğunluklarının, kuyu bölgesinde lokalize olması nedeniyle 

osilatör şiddeti sabit bir değere gitmektedir.   

Şekil 5.24’te, dört farklı kuyu genişliğinde, Z=0 ve Z=1 durum için, lineer, 

üçüncü derece lineer olmayan ve toplam soğurma katsayılarının, gelen foton enerjisi ile 

değişimi görülmektedir. Şekil 5.24’te çekirdek yarıçapı R1=0.4a0, bariyer kalınlığı 

Ts=0.2a0 ve gelen ışığın şiddeti I=0.25 MW/cm
2
 dir. Siyah, kırmızı ve yeşil çizgiler 

sırasıyla, lineer, üçüncü derece lineer olmayan ve toplam soğurma katsayılarına karşılık 

gelmektedir. Şekil 5.24’teki her bir grafikte, sol grup (düz çizgi), Z=0 ve sağ grup 

(kesikli çizgi), Z=1 için soğurma katsayılarının, foton enerjisi ile değişimini 

göstermektedir.  
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Şekil 5.24. Dört farklı kuyu genişliğinde, Z=0 ve Z=1durumu için, lineer, üçüncü derece lineer olmayan 

ve toplam soğurma katsayılarının gelen foton enerjisi ile değişimi. Burada çekirdek yarıçapı R1=0.4a0, 

bariyer genişliği Ts=0.2a0 ve gelen ışığın şiddeti I=0.25 MW/cm
2
 dir. Sol grup (düz çizgi), Z=0 ve sağ 

grup (kesikli çizgi), Z=1 durumuna karşılık gelmektedir. 

 

Şekil 5.24’den görüldüğü gibi küçük Tw değerlerinde, soğurma pik değerleri 

büyük foton enerjilerine karşılık gelirken, artan Tw değerleriyle, pik değerleri küçük 

foton enerjilerine doğru kaymakta (kırmızıya kayma) ve safsızlığın olmadığı ve olduğu 

durumlarda, soğurma pik değerleri örtüşmektedir. Büyük Tw değerlerinde, Z=0 ve Z=1 

durumunda, soğurma pik değerleri yaklaşık eşit olmaktadır.  

Şekilden 5.24’den lineer, üçüncü derece lineer olmayan ve toplam soğurma 

katsayılarının, artan kuyu genişliği değerleriyle, genel olarak bir azalma eğilimi 

sergilediğini görmekteyiz. Ayrıca, yine şekilden, artan kuyu genişliği ile birlikte, 

soğurma katsayısının değerlerinin de birbirine yaklaştığını görmekteyiz. Bu durumun 

nedeni, Şekil 5.25’te görüldüğü gibi, taban durum ve uyarılmış durum tek parçacık 

enerjilerinin farkının, artan bariyer genişliği ile azalmasıdır.  
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Şekil 5.25. Dört farklı kuyu genişliğinde, Z=0 (üst panel) ve Z=1 (alt panel) durumu için taban (1s) ve 

uyarılmış seviyenin (1p) olasılık dağılımlarının kuyu genişliği Tw ile değişimi. Çekirdek genişliği 

R1=0.4a0, bariyer kalınlığı Ts=0.2a0 dır.  

   

Şekil 5.25’te safsızlığın olmadığı ve olduğu durum için, dört kuyu genişliğinde, 

taban (1s) ve uyarılmış seviyenin (1p) olasılık dağılımlarının kuyu genişliği Tw ile 

değişimi gösterilmektedir. Siyah ve kırmızı çizgiler sırasıyla taban (1s) ve uyarılmış 

seviyenin (1p) olasılık dağılımlarına karşılık gelmektedir. Kesikli çizgiler ise taban ve 

uyarılmış durum tek parçacık enerji seviyelerini göstermektedir. 

Şekil 5.24’ü incelediğimizde, Şekil 5.21’deki duruma benzer olarak Z=0 

durumdaki soğurma katsayılarının maksimum değerleri, daha küçük foton enerjilerine 

karşılık gelmekteyken, Z=1 için bu değerler daha büyük foton enerjilerinde olmaktadır. 

Şekil 5.24’te, Tw=0.2a0 durumunda, hem lineer soğurma katsayısı hem de lineer 

olmayan soğurma katsayısının, safsızlığın olmadığı durumundaki değeri, safsızlığın 

olduğu durumundaki değerinden büyük olduğu, görülmektedir. Bu durumu,  Şekil 

5.25’i inceleyerek açıklayabiliriz: Şekil 5.25’te üst panelden de görülebileceği gibi, Z=0 

durumunda, taban durum olasılık yoğunluğu daha çok kuyu bölgesinde lokalize iken 

uyarılmış durum olasılık dağılımı, tamamen kuyu bölgesinde lokalizedir. Bunun 

sonucunda, dalga fonksiyonunun örtüşmesi, yani dipol matris elemanı, büyük değer 

almakta ve buna bağlı olarak ta soğurma katsayısı büyük olmaktadır. Bu durumda optik 

geçiş, hemen hemen kuyu bölgesinde gerçekleşmektedir. Diğer taraftan, Şekil 5.25’te 

alt panelden de görebileceğimiz gibi, safsızlığın olduğu durumda, uyarılmış seviyenin 

dalga fonksiyonu hala kuyu bölgesinde lokalize iken, taban durum dalga fonksiyonu, 

safsızlığın çekici Coulomb potansiyelinden dolayı, hemen hemen tümüyle çekirdek 

bölgesinde lokalize olmaktadır. Böylece, örtüşme ve dolayısıyla dipol matris elemanı, 
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safsızlığın olmadığı durumuna göre küçük olmaktadır. Bu durum, hem lineer hem de 

lineer olmayan soğurma katsayısının, safsızlığın varlığında daha küçük değere sahip 

olmasına neden olmaktadır. 

Kuyu genişlikleri arttıkça, Z=0 ve Z=1 durumlarında, hem taban durum hem de 

uyarılmış durum olasılık yoğunlukları kuyu bölgesinde lokalize olduğu ve taban ve 

uyarılmış durum tek parçacık enerjileri artan kuyu genişliği ile azaldığı için, soğurma 

katsayısı pik değerleri azalmaktadır.   

Şekil 5.26’da Z=0 ve Z=1 durumu için, osilatör şiddetinin kuyu genişliği Tw ile 

değişimi verilmiştir. Burada bariyer kalınlığı Ts=0.2a0 ve çekirdek yarıçapı 

R1=0.4a0’dır. Şekilden görüldüğü gibi, Z=0 durumunda, osilatör şiddeti artan kuyu 

genişliği ile birlikte önce artmakta, daha sonra belli belirsiz bir azalma davranışı 

sergilemekte ve Tw’nın daha da artmasıyla tekrar artma eğilimi sergilemektedir. Bunun 

sebebini, Şekil 5.25’in yardımıyla açıklayabiliriz. Şekil 5.25’ten görüldüğü gibi 

Tw=0.2a0 değerinde iken, taban durum yoğunluk dağılımı daha az yoğunlukta çekirdek 

bölgesinde daha çok biçimde kuyu bölgesinde lokalize olurken, uyarılmış durum 

yoğunluk dağılımı kuyu bölgesinde lokalize olmaktadır. Bu da dalga fonksiyonlarının 

örtüşmesini azaltmakta ve böylece osilatör şiddeti Tw=0.2a0 değerinde  
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Şekil 5.26. Z=0 ve Z=1 durumunda, osilatör şiddetinin, kuyu genişliği Tw ile değişimi. Kuantum nokta 

yapısı için, çekirdek genişliği R1=0.4a0 ve bariyer kalınlığı Ts=0.2a0’dır. 
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küçük olmaktadır. Daha sonra kuyu genişliğinin artırılmasıyla birlikte (Tw=0.4a0, 0.6a0) 

taban ve uyarılmış durum olasılık yoğunluk dağılımları,  kuyu bölgesinde lokalize 

olmaya başlamaktadırlar. Bu da, dipol matris elemanını yani, örtüşmeyi artırmaktadır. 

Bunun sonucunda da osilatör şiddeti artmaya başlamaktadır. Şekil 5.25’deki gibi, kuyu 

genişliğinin daha da artırılmasıyla (Tw=0.8a0) artık hem taban hem de uyarılmış durum 

olasılık yoğunluklarının dağılımları tamamen kuyu bölgesinde lokalize olmaktadır. Bu, 

osilatör şiddetinin artmasına neden olurken,  enerji farkının azalması da osilatör 

şiddetini azaltıcı etki göstermekte ve osilatör şiddetinin artan kuyu genişliğiyle birlikte 

yumuşak bir şekilde artmasına sebep olmaktadır. 

Şekil 5.26’dan görüldüğü gibi, Z=1 durumunda, osilatör şiddeti artan kuyu 

genişliği ile birlikte önce azalmakta, daha sonra yavaş bir artma davranışı sergilemekte 

ve daha büyük Tw değerlerinde yavaş bir artma eğilimi sergilemektedir. Bu durumda 

yine safsızlığın çekici Coulomb potansiyelinin etkisi, gözle görülür derecede osilatör 

şiddetinin değişimine etki etmiştir. Şekil 5.25’ten görüldüğü gibi Z=1 için, Tw=0.2a0 

değerinde iken safsızlık, özellikle taban durum dalga fonksiyonunu hemen hemen 

çekirdek bölgesinde sınırlandırarak,  dipol matris elemanını küçültmekte ve bunun 

sonucu olarak da osilatör şiddetinin minimum değeri Z=0 durumuna göre daha da 

azalmaktadır. Kuyu genişliği, Tw değerleri arttıkça, hem 1s hem de 1p olasılık 

dağılımları kuyu bölgesinde lokalize olacağı için dalga fonksiyonların örtüşmesi, 

dolayısıyla dipol matris elemanı artacaktır. Osilatör şiddeti de matris elemanının 

karesiyle orantılı olduğu için, osilatör şiddeti artacaktır. Osilatör şiddeti tek parçacık 

enerji farklarıyla orantılı olduğu için, taban durum ve uyarılmış durum tek parçacık 

enerji farkının azalması da, osilatör şiddetini azaltıcı etki göstermekte ve osilatör 

şiddetinin artan kuyu genişliğiyle birlikte yumuşak bir şekilde artmasına sebep 

olmaktadır. 

Şekil 5.27’de, üç farklı gelen ışık şiddeti için, lineer, üçüncü derece lineer 

olmayan ve toplam soğurma katsayılarının gelen foton enerjisi ile değişimi 

gösterilmektedir. Çekirdek yarıçapı R1=0.4a0, bariyer genişliği Ts=0.2a0 ve kuyu 

genişliği Tw=0.4a0’dır. 

Denk. (3.59)’dan görülebileceği gibi lineer soğurma katsayısı ışık şiddetine bağlı 

olmamasına rağmen, Denk. (3.60)’dan da görüldüğü gibi, üçüncü derece lineer olmayan 

soğurma katsayısı ve buna bağlı olarak da toplam soğurma katsayısı, ışık şiddeti ile 

doğru orantılıdır. 
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Şekil 5.27. Üç farklı gelen ışık şiddeti için, lineer, üçüncü derece lineer olmayan ve toplam soğurma 

katsayılarının gelen foton enerjisi ile değişimi. Burada çekirdek yarıçapı R1=0.4a0, bariyer genişliği 

Ts=0.2a0 ve kuyu genişliği Tw=0.2a0 dir. Sol grup (düz çizgi), Z=0 ve sağ grup (kesikli çizgi), Z=1 

durumlarına karşılık gelmektedir. 

 

 

Şekil 5.27’de, bu bağlılık, iki elektronlu ve çok tabakalı küresel bir kuantum nokta 

yapısı için, safsızlığın varlığında ve yokluğunda, gösterilmiştir. 

 Lineer soğurma katsayıları, safsızlığın varlığında ve yokluğunda, yaklaşık aynı 

olmasına rağmen, üçüncü derece lineer olmayan soğurma katsayıları safsızlığın olduğu 

durumda, safsızlığın olmadığı duruma göre, daha küçük olmaktadır. Buna bağlı olarak, 

safsızlığın olduğu durumdaki toplam soğurma katsayıları, safsızlığın olmadığı duruma 

göre daha büyük olmaktadır. Benzer sonuç literatürde de rapor edilmiştir (Şahin, 2009). 

I=0.1 MW/cm
2
’de, Z=0 ve Z=1 durumunda, toplam soğurma katsayısında, çökme 

görülmemesine rağmen, I=0.2 ve 0.3 MW/cm
2 

değerlerinde toplam soğurma 

katsayılarında çökmeler görülmektedir. Z=0 durumundaki çökmeler, lineer olmayan 

soğurma katsayısının biraz daha büyük olmasından dolayı, Z=1 durumundaki çökmeye 

göre daha fazladır. 
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6. YORUM ve ÖNERİLER  

 

Bu çalışmada, iki elektronlu ve çok tabakalı küresel bir kuantum noktasının 

elektronik ve optik özellikleri hidrojenik donor safsızlığının varlığında ve yokluğunda 

ayrıntılı bir şekilde incelenmiştir. Burada göz önüne alınan yapı, çekirdek ve kuyu 

tabakalarında CdSe ve bariyer (kabuk) tabakalarında ZnS malzemesinin kullanıldığı, 

CdSe/Zns/ CdSe/Zns çok tabakalı kuantum noktası olup, malzeme parametreleri olarak 

bu yapıya ait malzeme parametreleri kullanılmıştır. Çalışmamız boyunca 

hesaplamalarda         olan atomik birim sistemleri kullanılmış ve sonuçlar bu 

birim sisteminde verilmiştir. 

Göz önüne aldığımız kuantum sistemine ait enerji özdeğerleri ve bu enerji 

özdeğerlerine karşılık gelen dalga fonksiyonları tamamen sayısal olarak belirlenmiştir. 

Bunun için ilk olarak, merkezdeki donor safsızlığın varlığında ve yokluğunda, bu 

yapıya ait enerji özdeğerleri ve dalga fonksiyonları, Poisson-Schrödinger denklemleri, 

etkin kütle ve Hartree yaklaşımında, öz-uyumlu olarak çözülerek hesaplanmıştır. Elde 

edilen enerji değerleri ve dalga fonksiyonları kullanılarak iki elektronlu kuantum nokta 

yapısının, tek parçacık enerji seviyeleri, toplam enerjisi, negatif yüklü donor 

safsızlığının      bağlanma enerjileri, band içi seviyeler arası lineer ve lineer olmayan 

optik soğurma katsayıları ve osilatör şiddetleri farklı tabaka kalınlıklarında 

hesaplanmıştır. Safsızlığın olmadığı durumda gerçekleştirilen elektronik ve optik 

özelliklerle ilgili hesaplamalar, kuantum noktasının merkezinde bir donor safsızlığının 

bulunması durumunda tekrar edilmiştir ve böylece tek parçacık enerji seviyeleri, toplam 

enerjisi, negatif yüklü donor safsızlığının (  ) bağlanma enerjisi, lineer ve üçüncü 

dereceden lineer olmayan optik soğurma katsayıları gibi elektronik ve optik özellikleri 

incelenmiştir. 

Hesaplamalarımızın ilk aşamasında, iki elektronlu ve çok tabakalı yarıiletken bir 

küresel kuantum noktasının çekirdek yarıçapı R1, bariyer kalınlığı Ts ve kuyu genişliği 

Tw gibi yapı parametrelerinin değişmesiyle, tek parçacık enerji seviyeleri, toplam 

enerjisi ve negatif yüklü donor safsızlığının (  ) bağlanma enerjileri gibi elektronik 

özelliklerin değişimi incelenmiştir. Yapıya ait elektronik özellikler, hem safsızlık 

varken hem de safsızlık yokken tabaka kalınlıklarının fonksiyonu olarak karşılaştırmalı 

bir şekilde verilmiştir. Bu aşamada, çekirdek yarıçapının ve kuyu genişliğinin 

artmasının, tek parçacık enerjilerinde ve toplam enerjilerde genel olarak bir azalma 

eğilimine sebep olduğu gözlenirken, bariyer kalınlığının belli bir değerden sonra artışı, 
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çekirdek ve kuyu bölgesi arasında tünelleme olasılığını azalttığı için artık enerji 

değerlerini değiştirmediği gözlenmiştir. Bariyer kalınlığının artışının negatif yüklü 

donor safsızlık bağlanma enerjileri üzerinde gözle görülür bir etkisinin olmadığı,  fakat 

çekirdek yarıçapının ve kuyu genişliğinin artmasının negatif yüklü donor safsızlık 

bağlanma enerjileri üzerinde de büyük etkisi olduğu görülmüştür. 

Sonraki aşamada ise, göz önüne aldığımız malzemenin ışıkla etkileşmesi sonucu 

ortaya çıkan, taban durum ve uyarılmış durum arasındaki optik geçişlere ait osilatör 

şiddetleri ve lineer, nonlineer ve toplam soğurma katsayıları hesaplanmıştır. Gelen foton 

enerjisinin, taban ve uyarılmış durum arası enerji farkına eşit olduğu andaki (rezonans 

durumu) soğurma katsayısının pik değerlerinin ve osilatör şiddetlerinin, safsızlık varken 

ve yokken tabaka kalınlıklarına olan bağlılığı incelenmiş ve ayrıntılı bir şekilde 

tartışılmıştır. Bu bağlamda, çekirdek yarıçapının, bariyer kalınlığının ve kuyu 

genişliğinin artmasıyla, soğurma katsayılarındaki azalmalar ve bunların nedenleri, 

ayrıca osilatör şiddetindeki ani düşme ve artmaların sebepleri üzerinde durulmuştur. 

Hesaplamalarımızdan elde ettiğimiz sonuçların,  literatürdeki kuantum nokta 

yapıların elektronik ve optik özellikleri üzerine yapılan diğer çalışmaların sonuçlarıyla 

uyum içinde olduğu görülmüştür. 

Literatürde, iki elektronlu ve çok tabakalı küresel bir kuantum noktası ile ilgili 

çalışmalar bulunmadığı için bu çalışma literatürdeki önemli bir eksikliği kapatacaktır.    

Ayrıca bu çalışmanın safsızlığın varlığında ve yokluğunda iki elektronlu ve çok tabakalı 

küresel bir kuantum noktasının, elektronik ve optik özelliklerini anlamak için çok 

yararlı olacağını ve katkı sağlayacağını umuyoruz. 

 Bundan sonraki çalışmalarda, bu tür iki elektronlu ve çok tabakalı kuantum 

nokta yapıların, elektronik ve optik özellikleri incelenirken, dış manyetik alanın varlığı 

ve elektrik alanın varlığı gibi parametrelerin etkiside araştırılabilir.  

 Bu çalışmadaki bütün hesaplamalarda küresel kare kuyu potansiyeli kullanılmış 

olup, bundan sonraki yapılacak olan çalışmalardai farklı geometrilere ve potansiyellere 

sahip kuantum nokta yapıların elektronik enerji seviyesi hesaplamaları yapılabilir ve 

elektronik ve optik özellikleri incelenebilir. 
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